MONTE CARLO YONTEMIYLE DUSUK ENERJILI
POZIiTRONLARIN MADDE iLE ETKIiLESiMiNIN
VE HEDEFLERDE DURDURULMASININ

INCELENMESI

Ahmet CETIN

DOKTORA TEZi
FiZiK ANABILiM DALI

Damisman : Yrd.Do¢.Dr. Kemal KOC
EDIRNE - 2012



T.C.
TRAKYA UNIVERSITESI
FEN BILIMLERI ENSTITUSU

MONTE CARLO YONTEMIYLE DUSUK ENERJILIi POZITRONLARIN
MADDE iLE ETKILESIMININ ve HEDEFLERDE DURDURULMASININ

INCELENMESI

Ahmet CETIN

DOKTORA TEZI

FiZIK ANABILIM DALI

Bu tez 29/06/2012 tarihinde Asagidaki Jiiri Tarafindan Kabul Edilmistir.

Prof.Dr.A.Giines TANIR  ( Baskan)
Prof.Dr. Hasan AKBAS (Uye)
Prof.Dr.S.Erol OKAN (Uye)
Yrd.Dog.Dr.Mustafa TELCI ( Uye )

Yrd.Dog¢.Dr.Kemal KOC ( Danisman - Uye)
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Monte Carlo Yéntemiyle Diisiik Enerjili Pozitronlarin Madde ile Etkilesiminin ve
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OZET

Bu ¢alismada, Monte Carlo yontemi kullanilarak diisiik ve orta enerjili (20eV — 10keV)
pozitronlarin madde ile etkilesmesinin incelenmesi amag¢lanmistir. Esnek c¢arpismalar,
Wentzel ekranlama parametresinin kullanildigi Ekranlanmis Rutherford sagilma
formiilii ile esnek olmayan carpigsmalar Liljequist tarafindan elektron-madde etkilesmesi
icin Onerilen model pozitron etkilesmesi igin yeniden diizenlenerek kullanilmigtir.
Pozitron-madde etkilesimi rastgelelik igerdiginden benzetisim i¢in Monte-Carlo
Yontemi kullanilmistir. Pozitron i¢in ortalama serbest yol ve durdurma giicii hesaplari
farkli hedefler icin yapilmistir. Yazilan bilgisayar programi ile Aliminyum, Silikon,
Bakir ve Su i¢in elde edilen sonuclar PENELOPE programindan elde edilen sonuglarla
karsilastirilmig ve sonuglarin uyumlu oldugu gorilmiistiir. Ayni program ile Berilyum
ve DNA’nin insan genetidi iizerindeki 6nemi nedeni ile DNA’y1 olusturan Adenin,
Guanin, Timin ve Sitozin bilesikleri i¢in sonuglar alinmis, tablolar ve grafikler halinde

sunulmustur.
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SUMMARY

In this study, it was aimed to investigate the interaction of low-energy positrons (20eV-
10keV) with matter by using Monte Carlo Method. Elastic collisions were used with
screened Rutherford scattering formula where Wentzel screening parameter was
utilized. Inelastic collisions were used by re-editing for model-positron interaction
proposed for electron-matter interaction by Liljequist. Because positron-matter
interaction involves randomness, the simulation was done with Monte Carlo Method.
Mean free path and stopping power of matter were calculated for positron in several
matters. With the computer programme written, the results gained for water, copper,
silicone and aluminium were compared with the results from PENELOPE programme
and the compability of the results were observed. With the same programme, because of
the importance of DNA on human genome, the results for adenine, guanine, thymine
and cytosine compounds, which create DNA, were taken and were presented in the form

of tables and graphs.
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ONSOZ

Uzun yillardir elektron-madde etkilesmeleri igin bir¢ok ¢alisma yapilmis ve bu
caligmalar sonucunda elde edilen en 6nemli iriinlerden biri elektron mikroskobu
olmustur. Elektron-madde etkilesmeleri ¢alismalarina gére daha yeni bir galisma alani
olan pozitron-madde etkilesmelerinin 6nemli bir uygulamasi da son yillarda tip alaninda
onemli bir yer almaya baslayan Pozitron Emisyon Tomografi (PET) tekniginidir. Bu
calismada pozitronun DNA {izerindeki etkisini incelemek amaciyla elektron-madde
etkilesmesi ¢alismalarindan elde edilen ¢aligma tekniklerinden esinlenilerek pozitron-
madde etkilesmesi i¢in bir benzetisim programi yazilarak, DNA’nin temel taslar1 olan
adenin, guanin, timin ve sitozin maddelerinin pozitron ile etkilesmelerinin incelenmesi
amagclanmustir.
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BOLUM 1. GIRIS

Radyoaktivite ve radyoaktif maddelerin kesfinden beri madde-radyasyon
etkilesmeleri birgok bilim insaninin ugrasist haline gelmistir. Ornegin Rutherford,
atomun yapisint incelemek i¢in ince altin yapraklarina alfa parcaciklari gondermis ve
alfa pargaciklarinin gegislerini inceleyerek bir atom modeli Onermistir. Bu tip
etkilesmeler, hem pargacigin gonderildigi hedef maddeyi hem de pargacigin madde
icindeki davranislarini incelemek agisindan, fizikteki tiim problemlerde ¢cok onemli yer

tutmaktadir.

Bohr, Born, Bethe, Block gibi bilim adamlari, yapilan deneysel ¢alismalarin
sonuglarina dayanarak, bu etkilesmeleri agiklamaya yonelik ¢esitli modeller kurmuslar
ve uygun kuramsal ifadeler tiretmislerdir. Giiniimiizde de gelisen teknolojiye bagl
olarak madde-radyasyon etkilesmelerini incelemek i¢in daha teknolojik deneysel
diizenekler kurmak olanakli hale gelmistir. Ancak deneysel bazi ¢alismalarin hem zor
islemler icermesi hem de maliyetinin yliksek olmast nedeni ile tekrar tekrar
yapilmasinda sikint1 yasanmaktadir. Bu sikinti son yillarda ¢cok yayginlasan bilgisayar
ve benzetisim programlari kullanimiyla deneylerin bilgisayar iizerinde yaratilmasiyla
giderilmeye c¢alisilmaktadir. Ancak bilgisayar benzetisim programlar1 kullanmak

bilgisayarin hesaplama kapasitesi ile sinirhidir.

Radyasyon etkileri ozellikle biyolojik hedefler i¢in ¢ok Onemlidir. Asiri
radyasyonun biyolojik maddelere verdigi zarar herkes tarafindan ¢ok iyi bilinmektedir.
Ancak kontrollii bir radyasyon etkisinin yararli bazi iglemler i¢in kullanilip
kullanilamayacagi merak konusu olmus ve g¢aligmalar sonucunda x-isinlari, Sintigrafi,
Tomografi ve PET cihazlar1 gibi dozu ayarlanmis radyasyon kaynaklari ile galisan

araglarin tiretilmesi saglanmistir.

Iyonize etme &zelligine sahip radyasyon, alfa, beta, gamma ve x-1sinlaridir. Alfa
ve beta 1simasmin pargacik, gamma Ve X-isimasinin ise elektromanyetik dalga

ozellikleri baskindir. Cekirdekten beta yaymimi, £~ , B~ ve elektron kapma olarak ii¢

sekilde olur. 87, elektronun anti pargacigidir. Bir ortamda, anti madde olarak ortaya



¢ikan pozitronun hedefle etkilesmesinin incelenmesi, medikal alanda kullanimlarinin

gittikce artmasi1 nedeniyle, 6zellikle biyolojik hedeflerde son derecede Gnemlidir.

Pozitron, madde iginden gegerken, atomlarla elastik veya elastik olmayan
carpismalar yapabilir. Elastik olmayan garpismalar esnasinda, yiiksek enerji kaybina
ugrarsa ya da kuvvetli bir ¢ekirdek alanindan gegerken ani bir yon degisimi yasarsa
frenleme 1s1mas1 (Bremsstrahlung) olusur. Pozitron, ortamda ilerlerken kendi enerjisine
hemen hemen esit enerjide bir elektronla karsilagip kararsiz pozitronyum atomu
olusturur ve ¢ok kisa bir siire sonucunda 511 keV enerjili zit yonde iki adet gamma

1s1in1na doniisen yok olma islemini gerceklestirir.

Diisiik ve orta enerjili pozitronlar i¢in elastik ve elastik olmayan ¢arpigsmalar en
olasi etkilesim tiirleridir. Ortamda ilerleyen pozitronun aldigi menzil hesaplanmak
istenirse hem elastik hem de elastik olmayan ¢arpigsma olaylarinin gézlenmesi gerekir.
Ancak pozitronun ortam igindeki enerji kaybina bakilmak istenirse, elastik olmayan
carpismalar incelenmelidir. Elastik olmayan carpismalarda ortamdaki atomlar uyarilir
ya da iyonize olurlar. Iyonizasyon, etkilesime girilen atomdan bir elektron sokiilmesi ve
atomun yapisinda iyonizasyon sayist kadar ylik degisimi olmasi demektir. Uyarilan ya
da iyonize olan atom pozitronun da enerji kaybetmesine ve sonugta yok olmasina neden
olur. Ortami bu islevine hedefin durdurma giicii denir. Hedef maddenin durdurma
giicii bilinirse radyasyondan korunmak i¢in kullanilabilecek en iyi zirhlanma se¢imi
yapilabilir. Ya da biyolojik bir maddeye verilen radyasyonun ne kadar siirede zararsiz

hale gelecegi yani etkisinin bitecegi hakkinda bilgi sahibi olunabilir.

Radyasyon-madde etkilesmesi fizikte ¢ok pargacik etkilesmesi olarak goriiliir ki
analitik ¢6ziimii ¢ok zor olan problemlerdendir. Ortaya konulan bdyle bir problem hem
klasik hem de kuantum mekanigi acisindan incelenmelidir. Farkli kisitlamalar i¢eren
cesitli modeller kurulmustur. A. Hans Bethe ve Felix Bloch (Bethe, 1930, Bloch, 1933),
Born yaklagimina dayali analitik bir ifade tiiretmis ve halen pek cok calismada
kullanilmaktadir. Yari-klasik bir ¢oziim, Michal Gryzinski tarafindan 6nerilmis ve halen
bazi yaymnlarda kullanildigi goriilmektedir (Gryzinski, 1964). Mitio Inokuti (Inokuti,
1971)’da genellestirilmis titresken siddeti (Generalized Oscillator Strengths — GOS)
tanimi tizerine kurulu bir model 6nermis ve yaygin olarak da kullanilmaktadir. Son

yillarda, onerilen bu modeller, radyasyon-madde etkilesmesinin dogasinda rastgelelik



(stochastic) olmasi nedeni ile Monte Carlo Yontemi kullanilarak bilgisayar araciligiyla
¢oziimlenmekte ve deneysel sonuglara yakin sonuglar elde edilmektedir. PENELOPE

(PENetration and Energy LOss of Positrons and Electrons) bu programlardan birisidir.

Durdurma giicii ile ilgili ¢caligmalar incelendiginde, sonuglarin 6zellikle diisiik
enerji bolgesinde uyumsuzluk gosterdigi anlasilmaktadir. Analitik ¢oziimlerin ¢ogu
diisiik enerji bolgesinde (<10 keV) durdurma giicli hesab1 yapamamaktadir (Berger ve
Seltzer, 1983), (ICRU Report 37, 1984).

Bu calismada Monte Carlo yontemi ile diisiik ve orta enerjili pozitronlarin
ortamla etkilesmesi ve yok oluncaya kadarki siiregte yaptigi esnek ve esnek olmayan
etkilesimlerin neler oldugu, bu etkilesimlerin hangi siklikta oldugu gézlenmis, yine
Monte Carlo yontemi ile belli bir kinetik enerjideki pozitronlarin ortam tarafindan
durdurulmalarinin hesabi1 yapilmistir. Esnek ¢arpismalarin  benzetisimi yapilirken
ekranlanmig (screening) Rutherford sagilma formiilii ve Wentzel tarafindan tiiretilen
ekranlama (screening) parametresi kullanilmistir (T6kesi ve Mukoyama, 1994). Elastik
olmayan c¢arpismalarin benzetisimi de Genellestirilmis Titresken Giicline dayali
M.Inokuti’nin (Inokuti, 1971) 6nerdigi, D.Liljequist (Liljequist, 1983, 1984) tarafindan

basitlestirilerek sunulan model kullanilarak yapilmustir.

Esnek ya da esnek olmayan etkilesmeler sonucu etkilesime giren parcaciklar
farkl1 acilarla sacilirlar. Sagilma agilart  kullanilan  benzetisim  programiyla
hesaplanabilirse de 6zellikle bilesikler igin benzetisim yapilirken p* kaynagmin hedefin

icinde oldugu kabul edilmis ve yayinlanan pozitron i¢in yonelis g6z ard1 edilmistir.

Aliiminyum, berilyum, silikon, bakir gibi elementler ile su, adenin, guanin,
timin, sitozin gibi bilesikler i¢in hesaplamalar yapilmistir. Hesaplamalarda gereksinim
duyulan s6z konusu maddelere ait karakteristik rezonans enerjileri gesitli yaymlardaki

tablolardan alinmis ve bilesikler i¢in toplama kurallar1 kullanilarak hesaplanmaistir.



BOLUM 2. TEMEL BIiLGIiLER

Sac¢ilma olaylarinda, temel olarak, sagilmadan 6nceki gelen parcacik sayisi ile
sacilmadan sonraki sagilan parcacik sayisindaki degisim, gelen ve sacilan parcaciklarin
enerjisindeki degisim ve sagilan parcaciklarin sagilma agilart ile ilgilenilir. Sagilma
olaylarinda bu degisimler diferansiyel tesir kesiti denilen matematiksel ifadelerle
belirlenir. Diferansiyel tesir kesitinin tiim uygun agilar ya da enerji kayiplari tizerinden
integre edilmesiyle de toplam diferansiyel tesir kesitleri elde edilmis olur. Gelen
parcacik ortamdan gecerken birden fazla sagilmaya ugruyorsa o zaman iki sagilma
merkezi arasinda aldigi mesafe de 6nemlidir ve bu mesafeye ortalama serbest yol (mean

free path) denir.
Daha 6nce de s6ziinii ettigimiz gibi pozitron-madde etkilesmesinde,

- Atomik elektronlarla elastik ¢arpisma,

- Atomik elektronlarla elastik olmayan ¢arpisma

- Cekirdekle etkilesmeden kaynaklanan frenleme 1s1masi1 (Bremsstrahlung)
- Yok olma islemi

tipindeki etkilesmelerle karsilagilir. Disiik ve orta enerjili pozitronlar i¢in baskin
etkilesme tiirii elastik garpigma ile atomik uyarilmayi ve iyonizasyonu iceren elastik

olmayan carpismalardir.

2.1. Elastik Carpisma

Elastik carpisma sonucunda etkilesmeye giren parcaciklarin i¢yapilarinda bir
degisme olmazken hafif kiitleli parcacigin hareket yoniinde degisme gozlenir. Elastik
carpigma i¢in Ekranlanmig (Screening) Rutherford sagilma formiilii (diferansiyel tesir
kesiti)

do Z%e*
dQl  4E%(1— cosf + 2n)2

(2.1)



seklinde yazilir (Tokesi ve Mukoyama, 1994) ve burada Z, &, e ve E sirasiyla atomik

sayl1, sagilma agisi, pozitronun yiikii ve pozitron kinetik enerjisidir. Wentzel tarafindan

tiretilen atomik ekranlama parametresi #

B 3.4 723

n=—— (22)

seklinde verilir (Tokesi ve Mukoyama, 1994). Pozitronun enerjisinin bir fonksiyonu

olarak elastik sagilma toplam tesir kesiti, . , (1) esitliginin olas1 tiim sagilma agilari

tizerinden integre edilmesiyle

nZ%e*

a. = W (23:]

bulunur.

Bir pozitronun bir £ kati agisi1 igine sag¢ilmasinin P, olasiligi

P—lfdgﬂdn 2.4
n_gﬂ dfl (2:4)

dir. Burada (2.1) ifadesi ve kat1 ag1 tanimi kullanilarak

Poy = — f e n@dod
=— . - sin
O og.) 4E*(1— cos® + 2n)° ¢

seklinde yazilabilir ve
2m ]
Py, = — f d JdﬂE[E’E}j in@de
8. = . g 0 sin
0 o

Bu integrali hesaplarsak 6 agisina sagilma olasiligi

B Z%e* B
4E%(1— a8 + 2n)? + 1)sin®
Py = 2n f (1=cos0+21)°  inede = 2 n(n + Dsind
__mZTet (1—cos@ + 2n)°
e 4E*n(n+ 1) o

p. — (n+1)(cosB — 1)
e (cosB —1 — 2n)

(2.5)



B 2nPy
cos=1———2 (2.6)

bulunur.

Tek bir elastik ¢arpismanin 8 sagilma agis1, Py olasiligi yerine diizgiin dagilimli

bir rastgele say1, R; € (0,1}, kullanim1 vasitasiyla belirlenebilir :

2nR
cosd = 1—L (2.7}
1+n—Ry

Elastik ¢arpismadan sonra azimutal agi, secilecek diger bir rastgele sayi

R, € (0,1) ile belirlenir :
¢ = 2nR, (2.8)
Elastik sagilmada 4, ortalama serbest yol,

A= 4 (cm) (2.9)
N_pa,

seklinde tanimlanir (T6kesi ve Mukoyama, 1994). Burada A, hedef maddenin atom

agirhigi (akb), N_ Avagadro sayist (6,023x10%atom/mol), o hedef maddenin yogunlugu

(g/em?), o, elastik sagilma tesir kesiti (em?).

2.2. Elastik Olmayan Carpismalar (Atomik Uyarilma — Iyonizasyon)

Elastik olmayan etkilesmelerde gelen pargacigin hedef atoma aktaracagi enerjiye
bagl olarak atom temel seviyeden iist bir seviye uyarilacak ya da iyonize olacaktir.
Ayni zamanda da gelen pargacik enerji kaybederek gelis yoniinden farkli bir yonde

hareket edecektir.

Pozitron - madde etkilesmesi i¢in madde, homojen, amorf yapili ve rastgele
dagilmis atom ya da molekiillerden olustugu kabul edilerek modellenir. Yani gaz, sivi
ya da kristal yapilar goz Oniline alinmaz. Etkilesim, tek parcacik etkilesmesi ile

siirlandirilir. Gelen pozitronun sadece tek bir atom ve s6z konusu atomun da tek bir



pargacigi ile etkilestigi kabul edilir. Ayrica etkilesime girilen atom ya da molekiiliin
taban durumunda oldugu yani herhangi bir {ist seviyeye uyarilmis durumda ya da
iyonize durumda olmadigi kabul edilir. Bu kabul aynm1 zamanda eger atom etkilesim
sonucunda iist bir seviyeye uyarilacaksa bu izinli en {ist seviye olacaktir, ¢linkii diger alt
seviyelerin hepsinin dolu olacagi daha bastan kabul edilmis olur ve bu seviyeler gecisler

icin yasaklidir.

Hedef madde bir element ya da bir bilesik olabilir. Eger hedef madde element
yani tek ¢esit atomdan ibaret ise hedef maddenin atomik modellemesi, kuantum
fiziginden de iyi bilindigi lizere merkezinde bir ¢ekirdegin oldugu elektronlarinin st
tiste kabuklarda yer aldig: bir yap1 olarak kabul edilir ve ana kabuklar ve alt kabuklar 1s,
2s 2p, ... seklinde isimlendirilirler (Baym, 1974). Bilesik tipindeki maddelerde ise
bilesigi olusturan maddelerin en dis kabuklarmin toplami dis kabuk (outer shell) ve
digerlerinin olusturdugu kabuk da i¢ kabuk (inner shell) olarak isimlendirilir. Genel
olarak son kabuk valans kabugu olarak isimlendirilir (Lee vd, 1990, Akar, 2005).

Atomlar igin her kabuga ait W; rezonans enerjisi degeri kullanilan hedef
maddenin karakteristigidir ve elastik olmayan etkilesmelerde 6nemlidir. Genel olarak
atomlar icin elektronlarin baglanma enerjisinden bahsedilir. Ancak W; rezonans
enerjisinin baglanma enerjisi ile karistirilmamas: gerekir. Iyonizasyon enerjisi olarak da
isimlendirilen baglanma enerjisi, bir atom, molekiil veya iyondan bir elektron koparmak
icin gerekli enerjidir. W; rezonans enerjisi ise herhangi bir kabuktaki elektronun bir
sekilde enerji aktarilarak izinli iist seviyeye gecebilmesi i¢in gerekli enerji miktaridir.
Bilesik maddelerde gruplama genelde i¢ kabuk ve valans kabugu seklinde yapildigindan
bilesiklerin W; degerleri bilesigi meydana getiren elementlerin W; degerleri kullanilarak
hesaplanir. Hesaplama kurallar1 ve 6rnegi 3. Boliimde verilecektir (Lee vd, 1990, Akar,
2005).

Elastik olmayan ¢arpigsmalari klasik yaklagimla anlatmak i¢in asagidaki ¢arpigsma
semasi kullanilabilir (Taxiarchis, 2008):



E'=E-W,p'

g=p—p

Sekil 2.1 Pozitron — atomik elektron garpismasinin sematik gosterimi

Ik olarak (E, p) enerji ve momentumuna sahip bir pozitronun, baslangicta
serbest ve durgun bir elektron ile etkilesmesinde pozitron elektrona q kadar bir
momentum transfer eder ve W kadar da enerji kaybeder. Bu durumda, transfer edilen g
momentumuna karsilik gelen W enerji transferi tek degerlidir (Taxiarchis, 2008). Gelen
pozitron da p»' =p —q momentumu, E'= E —W enerjisi ve #, sapma acisiyla
sacilir. Hedef elektron ise geri tepme enerjisi olarak adlandirilan Q enerjisine, q

momentumuna ve &, sapma agisina sahip olur. Burada Q = W’dir ve

Q= (2.10)

seklinde verilir.

Ancak yukarida ele alinan pozitron-elektron etkilesmesindeki elektronun bir
atoma bagl oldugu durumda g momentum transferi tiim atoma yapilmis olacaktir.
Burada elektron ¢ekirdek gevresinde hareketli ve ¢ekirdege bagli oldugundan artik q
momentum transferine karsilik ele aldigimiz elektronun kazanacagit W enerjisi tek
degerli olmayacaktir(Taxiarchis, 2008). Bu tip olaylarda nicelikler rastgele degerler
almakta ve belirli olasiik yogunluk fonksiyonlar1 aracilifiyla tanimlanmaktadirlar.

Hesaplamalarda & yerine Q geri tepme enerjisi kullanmak da benimsenmistir ve
g =p*+p"* —pp'cosh (2.11)

esitligi kullanilmaktadir (Negreanu vd., 2005).



Yiiklii parcaciklarla (elektron veya pozitron) atom veya molekiil carpigsmalarinda
iki tip olay karsimiza ¢ikmaktadir. Birincisi, atomun elektronlarimin yeterli enerjiyi,
gelen pargaciktan alarak atomdan kopmasi yani atomun iyonizasyonu, ikincisi, gelen
yiiklii parcacigin elektronlarla etkileserek bunlara yeterli enerji aktarip bu elektronlar

izinli st seviyelere ¢ikarmasi yani atomun uyarilmasi durumudur (N.Bohr, 1948).

Elastik olmayan ¢arpisma durumunda atom basina diferansiyel tesir kesiti, enerji

aktarimi1 W, “momentum aktarim enerjisi” Q oldugunda

do _ me* 1 df(W,Q)

= 212
dQodw  E WQ dw (2.12)
seklinde verilir (M.Inokuti, 1971). Bu esitlikteki
df (W, Q)
T [:2.13-:]

genellestirilmis titresken giicli yogunludur. Bu nicelik elastik olmayan bir uyarilmada,
verilen bir Q geri tepme enerjisi igin, W ile W+dW arasinda enerji aktarimi yapilan bir
atomdaki elektronlarin sayis1 olarak kabul edilebilir. Yukarida carpigsma semasini
aciklarken de belirtildigi gibi atom-pozitron etkilesmesi i¢in verilen bu diferansiyel tesir
kesiti esitliginde, verilen bir Q degerine karsilik W ya da W’nin verilen bir degerine
karsilik Q cesitli degerler alabilir ve bu (Q,W) degerleri bir yiizey formu olustururlar ki
bu “Bethe yiizeyi” olarak adlandirilir (Fernandez-Vera, 1995). Hedefin karakteristik
titreskenlerinin uyarilmasina karsi gelen rezonans etkilesmesi, atomik durumda kiiclik
momentum aktarimi ve baglanma enerjisi mertebesinde enerji aktarimi ile optiksel izinli
uyarilmaya kars1 gelir. Biiylikk momentum transferi ile karakterize edilen ve Q = W
olarak alman etkilesim ise serbest bir atomik elektronla pozitron etkilesmesi olarak

varsayilir ve bu ¢arpismanin ikili bir karakter tasidigi kabul edilir.
Bu bilgiler 1s18inda diferansiyel tesir kesiti yeniden yazilirsa

d?a _ me* 1 df(W,Q)
dodw  E WQ dw

(2.14)
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d?o me® 1 i dg, (W, Q)

dQdw Y wQ L dW (215)
dg;(W.Q) _ SW = W) Q=W (2.16)
aw SW-Q)  Q>W,

olur. Burada &(x) Dirac Delta fonksiyonudur. Bu tesir kesiti ifadesi, rezonans benzeri

ve serbest etkilesim kosullarina gore irdelenebilir.

*Rezonans benzeri etkilesim i¢in @ << W; ve E = W,, W, i.nci kabugun rezonans

enerjisi, Dirac Delta fonksiyonunun 6zelliklerinden de yararlanarak

d’c we* 1 i dg,(W,Q)

dQdw  E woL T aw

E
do., me? 1
== f f.6(W — w)dw
dQ E | wg
Wi
dog, T’EE4f 1
Qg E "'wgQ
Omax W;
B et 1 Jo — TIE4f 1 J
Tgi — g /i w.Q Q= g i w.Q @
@min @min

Burada @,,.. = W, olarak alimir. Ciinkii rezonans benzeri etkilesmede en biiyiik

momentum transferi rezonans enerjisine esit olmalidir.

we* 1 W,
on = g figin [Qm] (2.17)

olarak bulunur.

Bu tip etkilesmeden sonra sagilan pozitron i¢in sagilma agisi

Q =2E — W, — 2\/E(E — W,)cos6, (2.18)
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esitliginden hesaplanabilir. Bu durumda uyarilan elektron igin bir sagilma agis1 s6z

konusu olamaz.

*Serbest etkilesim i¢gin @ = W, ve @ =W olup, burada pozitron igin goreli
olmayan Rutherford diferansiyel tesir kesiti kullanilarak (Salvat, 2003) serbest etkilesim

toplam tesir kesiti

2
daog; _ me 1

dw  E f"wz

E
met 1
E W=
Wi
M4f [E _ W"] 2.19
T = . .
Ei E’ L WI"‘L";. [: ]

bulunur.

Etkilesmeye giren parcacik pozitron oldugu i¢in integral iist sinir1 E/2 yerine E

olarak alinir(Negreanu, 2005).

Serbest ¢arpigma tipi etkilesmeden sonra sagilan pozitronun sagilma agisi

Q =2E— W — 2,/E(E — W)cos8, (2.20)
ve koparilan elektronun sagilma agis1 da

Q = —W — 2,/EQcos8, (2.21)
esitliklerinden hesaplanabilir.

f; titresken giicii olarak adlandirilir ki atom igin her bir atomik elektronu temsil

eder. Degeri ~1 dir ve boyutsuz bir niceliktir. Bethe toplama kurali

ifi =z (2.22)
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seklinde verilir ve Z atom sayisidir (Liljequist, 1984). Ortalama iyonlasma enerjisi I i¢in
M
Z,ﬁ.mm = ZlnI (2.23)

esitligi kullanilir(Liljequist, 1984).
Molekiiller i¢in de benzer toplama kurali vardir ve

Ej N}'-ﬂj

SN, (2.24)

fi=

seklinde verilir(Lee vd., 1990). Ayni sekilde molekiiller icin W; rezonans enerjileri de

— _ E}- N;Z;InW,;

InW. 2.25
esitligi ile hesaplanir(Lee vd., 1990). Molekiillerin ortalama iyonizasyon enerjisi
- - N_Z.Inl.
Inl = M (2.26)

X, Nz,
esitliginden hesaplanabilir.

Atom iginde ¢esitli kabuk ve alt kabuklar1 i harfi ile indekslenebilir. Daha
detaylandirmak istersek alt kabuklardaki elektronlara da indeksler vererek
gruplandirmak olanaklidir. Ancak basitlik agisindan sadece alt kabuklar igin indeks

kullanilir ve W; rezonans enerjisi ile belirlenmis titresken grubunun yogunlugu Nf;

olarak almnr, tiim titreskenler ¢ = 1" den i = M ’ye kadar etiketlenmis olur.

Bu bilgiler 15181nda ortalama serbest yolun tersi ve durdurma giicii esitlikleri,
rezonans benzeri etkilesimler igin
NZ=Lin () E>W,

E W @min
Azl = (2.27)

0 E < W,

|l— | 2
Quin = (VE — W, = VE) (2.28)
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Sz = Am W, (2.29)

ve serbest etkilesimler i¢in

1 mwe* [E — W,
Ast= NI [ ] (2.30)
E L ww,
Se = AW (2.31)
yazilabilir. Burada N birim hacim basina atom veya molekiil sayisidir.
N.p

N=—= 232

< (2:32)

Burada A, hedef maddenin atom agirhigit (akb), N, Avagadro sayisi

(6,023x10%%atom/mol), p hedef maddenin yogunlugudur (gr/cm?).

Bu esitlikleri kullanarak toplam elastik olmayan ortalama serbest yol ve

durdurma giicii esitlikleri

M
=) f0R 43 (2:33)
2
5= Z fi(Sg: + 55;) (2.34)
i=1

elde edilir (Liljequist, 1983).
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BOLUM 3. BENZETIiSIM PROGRAMI ve ACIKLAMALAR

3.1. Pozitron-Madde Etkilesmesi i¢cin Monte Carlo Algoritmasi

Yikli pargacik - katt madde etkilesmesinde olaylar rastgelelik icerir. Yani gelen
pozitronun, ortamin atomlariyla ne sekilde etkileseceginin belli olasiliklar1 vardir ve
bazen yiiksek olasiliga sahip etkilesme tiirli yerine ¢ok daha kiigiikk olasilikli bir
etkilesme tiirti gergeklesebilir. Bu nedenle de bu olaylar1 incelerken Monte Carlo

algoritmasinin kullanimi uygun olmaktadir.

Simdi elastik ve elastik olmayan g¢arpisma etkilesmeleri goz Oniine alinarak
algoritma incelenmeye baslanabilir. Yukarida hem elastik (E indisli) hem de elastik
olmayan (EO indisli) etkilesmenin toplam tesir kesitleri verilmistir. Bunlarin toplami
carpigma toplam tesir kesitini (T indisli) verir.

Oy = 0g + 0gg (3.1)

Bu nicelikler yerine ortalama serbest yolun tersi

AFE = Azt + A (3.2)
de kullanilabilir.

Elastik olmayan ¢arpigsma tesir kesiti de rezonans benzeri etkilesim (R) ile

serbest etkilesim (S) toplam tesir kesitlerinin toplami olarak yazilabilir.
Ozg = 0z + 05 veya Azh = At +477 (3.3)
Toplam carpigma toplam tesir kesitini yeniden yazarsak
or= 0z +0z+0; veya A7l =Azl+Azt+ A7t (34)
olur.

Oncelikle etkilesmenin elastik mi elastik olmayan carpisma etkilesmesi mi

olduguna karar vermek icin
_AE

Py = e (3.5)
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esitligi kullanilabilir ki bu bize o, toplam ¢arpigsma tesir kesitine sahip bir olayda o
elastik tesir kesitine sahip bir etkilesmenin olasiligin1 (P;) verir. Bu durumda bilgisayar
araciligiyla 0 < R,< 1 araliginda, rastgele bir say1 iiretip bu sayiy1 P, ile karsilastirarak,
ornegin P; < R, oldugunda elastik etkilesime, P; > R; durumunda elastik olmayan

etkilesmeye karar verilebilir.

Elastik bir etkilesme igin karar verilirse, bu etkilesme tipinde enerji kayb1 s6z
konusu olmadigindan sadece pozitronun yon degisimi (1.9) esitligine gore hesaplanir.
Eger elastik olmayan ¢arpisma tipine karar verilirse, elastik olmayan etkilesmenin de
rezonans benzeri bir etkilesme mi serbest etkilesme mi olduguna karar verilmelidir.

Bunun i¢in de
Azt
p,=_" 3.6

= (3.6)
esitligi yardimiyla rezonans benzeri etkilesmenin olasiligi hesaplanir ve yine 0 < R,<1
kosullarina uyan rastgele bir say: ile karsilastirilarak P, < R, ise rezonans benzeri
etkilesme olacagina, P, > R, ise serbest etkilesme tipi olacagmna karar verilir. Sonra
etkilesimin atomun hangi kabuktaki elektronu ile ya da modelin dili ile hangi &

titreskenle olacagina karar vermelidir. Bu durumda da yine

Ag}
Pg; = E (3.7)
veya
Azt
Ps; = E}i (3.8)

kullanilarak elde edilecek olasilik degerleri yine bilgisayar araciligiyla belirlenecek yeni
bir 0 < Ry < 1 rastgele sayist ile karsilagtirilir. Ancak burada 2’den fazla segenek
cikabileceginden islem biraz daha degisik yapilir. Burada genel bir gosterim kullanarak
anlatilirsa

M

A7t ‘
_ 1 _
p=1 ;Y B=1 (39)

=1
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yazilabilir ve karar verirken

Py+P,+ ..+P_ = A, <Ry <A (3.10)
esitligi kullanilabilir.

Gelen pozitronun elastik olmayan hangi tip ve hangi & titreskenle etkilesime

girecegine karar verildikten sonra yukarida verilen tesir kesitleri kullanilarak ortalama

serbest yol ve durdurma giicli hesaplanabilir.

Ortalama serbest yol, tesir kesitinin tersiyle orantili olarak verilir. Ancak iki
etkilesme arasinda alinan yol, etkilesme olaymin rastgelelik tasimasi nedeni ile

ortalamadan sapmalar gosterir ve 0 <= R, < 1 seklinde bir rastgele say1 kullanilarak
yol uzunlugu = —Aln(1 —R,) (3.11)

seklinde orneklenir. Yeteri kadar ¢ok sayida yapilan 6rneklemelerin sonuglarindan elde

edilen ortalama sonug ise A degerine yakinsar.

Benzetisim esnasinda pozitronun enerji kaybi orneklenirken rezonans tipi
etkilesmede, hedef maddenin atomik ya da molekiiler yapisina bagli olarak kuantum
fizigi kurallarina gore belirlenen enerji seviyeleri arasindaki fark olarak orneklenir.
Atom ya da molekiil taban durumunda oldugundan uyarilma, bos olan en iist enerji
seviyesine olacaktir. Serbest tip etkilesimde ise enerji kayb1 6rneklemesi iyonize olan
elektronun iyonizasyon enerjisi arti kinetik enerjisi olarak belirlenir ki bu durumda
iyonize olan her bir elektrona aktarilan kinetik enerjideki farklilik pozitronun enerji
kaybinin da farkli farkli olmasina neden olur. Etkilesime girilen elektrona
aktarilabilecek en biiyiik enerji pozitronun sahip oldugu kinetik enerjidir. Serbest tip
etkilesmenin ¢ok kez yinelenmesi sonucu elde edilecek olan enerji kaybi degerlerinin

ortalamasi da belli bir degere 6rnegin W, . ‘ya sagdan ya da soldan yakinsar.

Hedef maddenin durdurma giicii S, pozitronun iki etkilesme arasinda aldig1 yol
basina kaybettigi enerji olarak tanimlanir. Ancak bu nicelik bir ortalama degerdir ki iki
etkilesme arasinda alman yol ve etkilesme esnasinda kaybedilen enerji miktarmin

ortalama degerlerinin birbirine boliimii ile hesaplanir.
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E
{S} — ort
AD?’T
Ayrica, Monte Carlo algoritmasinda kullanilan rastgele sayilarin rastgeleligi
benzetisimin ger¢cege uygun sonuclar vermesi agisindan ¢ok Onemlidir. Rastgeleligin
test edilmesi i¢in bir ¢ok test vardir: Frekans Testi, Seri Testi, Aralik Testi, Poker Testi
vb.. Bu testleri saglayan bir rastgele sayr iretecinin trettigi rastgele sayilarin

benzetisim programinda kullanilmasi ilk kosuldur.

3.2. Hedef Maddenin Modellenmesinde Kullanilan Nicelikler ve Hesaplanmalari

Yukarida anlatilan algoritma kullanilirken pozitronun etkilesime girecegi
ortamin 6zelliklerini tanimlayan atom agirligi, atom numarasi, yogunluk gibi maddesel
ozelliklerle, atomik olusumun modellenmesinde kullanilan atom kabuk yapisi,
kabuklarin rezonans enerjileri vb. bilgilerin verilmesi ya da uygun islemler ile
hesaplanmasi gerekmektedir. Ozellikle de bilesik maddeler igin molekiil agirhigs,
molekiil kabuk rezonans enerjisi, molekiil kabuk osilatér siddetlerinin hesaplanmasi

gerekmektedir.

3.2.1. Element Hedefler

Benzetisimde kullanilacak element hedeflere ait gerekli bilgiler asagidaki

tablolarda verilmistir.

Tablo 3.1 Atom ozellikleri (Ilgim, 1976)

(3.12)

Atom Adi Atom Numarasi | Atom Agirhg (akb) |  Yogunlugu (g/cm®)
Berilyum (Be) 4 9,012186 1,850
Aliminyum (Al) 13 26,981539 2,702
Silikon (Si) 14 27,976930 2,420
Bakir (Cu) 29 62,929592 8,920




Tablo 3.2. Atom genellestirilmis titresken siddetleri
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Atom Adi ';Z;’lus‘f f, f, f, f, fs fs
Berilyum (Be) 2 2 2
Aliiminyum (Al) 4 2 2 6
Silikon (Si) 4 2 2 6 4
Bakir (Cu) 6 2 2 6 6 11
Tablo 3.3. Atom rezonans enerjileri (eV) (Liljequist, 1983)

Atom Adi *;Z?fs‘f Wi | OWe | Ws | We | ows | We
Berilyum (Be) 2 208 18,5 - - - -
Aliiminyum (Al) 4 3142 238 148 15,8 - -
Silikon (Si) 4 3810 308 206 16,6 - -
Bakir (Cu) 6 17197 2099 1794 230 142 50

3.2.2 Bilesik Madde Hedefler ve Karakteristik Ozelliklerinin Hesaplanmasi

Yukarida soz edildigi gibi bilesik maddelerin f;, W; ve I iyonizasyon degerlerini

elde etmek igin

_ E}. N}.fi}.
== 3.13
f; TN, (3.13)
_ N..Z..InW..
InW, = E;E?N?; 3 (3.14)
7 [
- -N.-Z.Inl.
In = M (3.15)

E}. N}. Z}.

esitlikleri kullanilir.
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Hesaplamalarin nasil yapilacagi bir ornekle agiklanabilir. Polymethylmetha-
crylate (PMMA - C.H_0,) bilesigi icin Oncelikle her bilesen atomun atomik

konfigiirasyonu yazilir.

Bu konfigiirasyonlara bakilirsa, i¢ kabuklar sadece C ve O atomu igin gegerlidir, H tek
elektrona sahiptir ve bu dis elektron olarak kabul edilir. Buna gore
= 0=8+2x5+2=2 14

ic kabuk icin  f; = BI512 1= =093

o — 1=8+4=54+6=2 40
dis kabuk icin  f, 81512 = T

bulunur. Burada goriilecegi lizere 0,93 + 2,67 = 3,60 bulunur ki bu bize molekiildeki
toplam elektron sayisini vermez. Ancak elektronlarin i¢ kabuklarla dis kabuklar
arasinda hangi oranda dagildigin1 verir. Buna gére bu molekiiliin toplam elektron sayist

15 olduguna gore

fi =35> %0,93=3875

£f=221267= 11,125
= 3.60

fi+f=3875+11,125=15=Z

o lakil

bulunur.
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Tablo 3.4. Bilesiklerin hesaplanmasinda kullanilan baz1 atomlarin rezonans enerjileri
(Akar, 2005)

Atom W, (eV) Wy, (eV)
H (Hidrojen) - 19,19
C (Karbon) 705,23 34,61
O (Oksijen) 898,54 51,58
N (Nitrojen) 941,14 41,077

Ic ve dis kabuk icin rezonans enerjilerini hesaplamak igin Tablo 3.4’deki

degerler kullanilirsa

. N Z InW, + N,Z,InW, + N Z;InW,
InW=—7m———22 2 53 3 (3.16)
NyZy+ NyZo+ NyZy

L7 _ (80=In(19,19)) + (5= 4= In(705.23)) + (2% 6+ In(898,54))
e T (8<0+5+-2+2+2)

_ 02,7883
MW =—13

W, = 75577 eV

Lo (8x1xIn(19.19)) + (5% 4= 1n(34163)) + (2 * 6 = In(51,58))
W as = (8+1+5+4+2+6)

— 141,5756
iﬂWdl; = T

W, = 3445 eV
olarak bulunur. (Lee vd., 1990) makalesinde Tablo 3.4°’de PMMA K seviyesi igin

758eV, L seviyesi i¢in 28eV verilmektedir. Buradaki hesaplamalarla karsilastirilirsa

yaklagik esit oldugu goriiliir.
Bu degerler kullanarak PMMA (C-H;0,) i¢in ortalama iyonizasyon enerjisi

hesaplanirsa
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_ X.N.ZInl
Inf="LL1 1 (3.17)
E}. sz}.
_Sﬁcﬁxln?s-I-E#lﬁﬂlnl?,ztl—l-zxaxin%
B 56 4+8%1+2%8

Inl

I =672V

olarak bulunur. Burada Hidrojen igin I; = 19,20eV , Karbon i¢in I. = 78eV ve
Oksijen i¢in I, = 95eV  ortalama iyonlasma enerjisi degerleri PEGS4 tablolarindan

alimmistir. Bulunan bu deger yine (Lee, vd., 1990) makalesindeki 1=65,6eV degeri ile
karsilastirildiginda yaklagik esit oldugu goriiliir.

Benzetisimde hedef olarak kullanilan bilesikler i¢in hesaplanan molekiil agirligi,
genellestirilmis titresken siddetleri (f) ve rezonans enerjilerine (W) ait sonuglar asagida
tablo halinde verilmistir.

Tablo 3.5. Benzetisim programinda hedef olarak kullanilan bilesik maddelere ait

hesaplanan karakteristik degerler

Molekiil | Molekiil Kabuk
Adi agirhig sayisi h f Wi(eV) | Wy (eV)
Su 18,0105 2 0,666667 | 2,66667 898,54 40,283
Guanin 151,0491 2 1,375000 3,50000 821,98 36,82
Adenin 135,0541 2 1,333333 3,33333 814,69 35,36
Sitozin 111,0431 2 1,230770 |  3,23077 809,99 36,13
Timin 126,0428 2 1,200000 |  3,20000 793,52 36,61

3.2.3 Bilesik Madde Hedeflerin Karakteristik Ozelliklerini Hesaplayan Program

Yukarida Tablo 3.5°de verilen degerleri hesaplayan programin C# kodlar1 ve
ekran goriintlisli asagida verilmis olup bu program sadece Hidrojen (H), Karbon (C),
Nitrojen (N), Oksijen (O) ve Fosfor (P) elementlerinden olusan bilesikler igin
hesaplama yapmaktadir.
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using System;

using System.Collections.Generic;
using System.ComponentModel;
using System.Data;

using System.Drawing;

using System.Ling;

using System.Text;

using System.Windows.Forms;

using System.Data.SqlClient;

namespace MC_PME_1

{
public partial class Form4 : Form
{

double hx = 0.0, cy = 0.0, nw = 0.0, oz = 0.0, pt = 0.0;

double hfl = 0.0, hf2 = 0.0, hf3 = 1.0;

double cfl1 = 2.0, cf2 = 0.0, cf3 = 4.0;

double nfl = 2.0, nf2 = 0.0, nf3 = 5.0;

double ofl = 2.0, of2 = 0.0, of3 = 6.0;

double pfl = 2.0, pf2 = 8.9, pf3 = 5.0;

double hwl = 1.0, hw2 = 1.0, hw3 = 19.19;

double cwl = 705.23, cw2 = 1.0, cw3 = 34.163;

double nwl = 941.14, nw2 = 1.0, nw3 = 41.077;

double owl = 898.54, ow2 = 1.0, ow3 = 51.58;

double pwl = 4406.5, pw2 = 388.17, pw3 = 31.11;

double ih = 19.19, ic = 78.0, inn = 82.0, io = 95.0, ip = 173.0;
//iyonizasyon//

double ibj;

double zh = 1.0, zc = 6.0, zn = 7.0, zo = 8.0, zp = 15.0; //atom
numarasi//

double ah = 1.007825, ac = 12.0000, an = 14.0030074, ao = 15.994914, ap =

30.973735; //atom agirligi//

double fv, fk, fl, f4, f5;
double wv, wk, wl;
double ewv, ewk, ewl, ew4, ewS5;

double bno, bma, bmy, bks; //bilesik no, molekiil agirligi,
yogunlugu, kabuk sayisi//
string ba; //bilesik adi //

double paydal, payda2, payda3;

public Form4()

{
InitializeComponent();
}
private void buttonl_Click(object sender, EventArgs e)
{
hx = double.Parse(textBox1l.Text);
cy = double.Parse(textBox2.Text);
nw = double.Parse(textBox3.Text);
oz = double.Parse(textBox4.Text);

pt

double.Parse(textBox5.Text);
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fk = (hx * hfl + cy * ¢fl + nw * nfl + oz * ofl + pt * pfl) / (hx +
cy + nw + 0z + pt);

fl = (hx * hf2 + cy * ¢f2 + nw * nf2 + oz * of2 + pt * pf2) / (hx +
cy + nw + 0z + pt);

fv = (hx * hf3 + cy * ¢f3 + nw * nf3 + oz * of3 + pt * pf3) / (hx +
cy + nw + oz + pt);

label7.Text = Convert.ToString(fk);
label9.Text = Convert.ToString(fl);

labelll.Text = Convert.ToString(fv);

paydal = (hx * hfl + cy * cfl + nw * nfl + oz * ofl + pt * pfl);
payda2 = (hx * hf2 + cy * cf2 + nw * nf2 + oz * of2 + pt * pf2);
payda3 = (hx * hf3 + cy * ¢f3 + nw * nf3 + oz * of3 + pt * pf3);

if (paydal != 9)

{ wk = (hx * hfl * Math.Log(hwl) + cy * cfl * Math.Log(cwl) + nw *
nfl * Math.Log(nwl) + oz * ofl * Math.Log(owl) + pt * pfl * Math.Log(pwl)) / (hx
* hfl + cy * cfl + nw * nfl + oz * ofl + pt * pfl);

ewk = Math.Exp(wk); }

else

{ ewk = 0; }

if (payda2 != 0)

{ wl = (hx * hf2 * Math.Log(hw2) + cy * cf2 * Math.Log(cw2) + nw *
nf2 * Math.Log(nw2) + oz * of2 * Math.Log(ow2) + pt * pf2 * Math.Log(pw2)) / (hx
* hf2 + cy * ¢f2 + nw * nf2 + oz * of2 + pt * pf2);

ewl = Math.Exp(wl); }

else

{ ewl =9; }

if (payda3 != 9)

{ wv = (hx * hf3 * Math.Log(hw3) + cy * cf3 * Math.Log(cw3) + nw *
nf3 * Math.Log(nw3) + oz * of3 * Math.Log(ow3) + pt * pf3 * Math.Log(pw3)) / (hx
* hf3 + cy * cf3 + nw * nf3 + oz * of3 + pt * pf3);

ewv = Math.Exp(wv); }
else

{ ewv = 0; }

ib = Math.Exp((hx * zh * Math.Log(ih) + cy * zc * Math.Log(ic) + nw *
zn * Math.Log(inn) + oz * zo * Math.Log(io) + pt * zp * Math.Log(ip)) / (hx * zh
+cy * zc + nw * zn + oz * zo + pt * zp));

labell3.Text
labell5.Text
labell7.Text

Convert.ToString(ewk);
Convert.ToString(ewl);
Convert.ToString(ewv);

label21.Text = Convert.ToString(ib);

bma = hx * ah + cy * ac + nw * an + oz * ao + pt * ap;
label25.Text = Convert.ToString(bma);
}

private void button2_Click(object sender, EventArgs e)
{

bno = double.Parse(textBox6.Text);

ba = Convert.ToString(textBox7.Text);

bmy = double.Parse(textBox8.Text);

bks = double.Parse(textBox9.Text);

ew4 = 0.9; ew5 = 0.0; f4 = 0.0; 5 = 0.0;

if (fl == 0.0) { fl = fv; fv = 0.0; }
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if (ewl == 0.9) { ewl = wv; ewv = 0.0; }

SqlConnection conn = new SqlConnection("Data
Source=AC1\\SQLEXPRESS;Initial Catalog=" + Forml.db_bilgi + ";Integrated
Security=True");

conn.Open();

SglCommand cmdl = new SqglCommand("INSERT INTO Bilesik (No, Adai,
[Molekiil Agirligi], Yogunluk, [Kabuk Sayisi], F1, F2, F3, F4, F5, W1, W2, W3, W4,
W5) VALUES ('" + bno + "',"" + ba + "',"" + bma + "',"" + bmy + "',"" + bks +
Lt fk 4+ ", FL+ T, Fy o T 4+ T, 5+ T+ ewk +
"+ ewl + ", +ewv + M, ewd + M, 4+ ew5 + )", conn);

cmdl.ExecuteNonQuery();

conn.Close();
conn.Dispose();

£ Pozitronun Madde ile Etkilegiminin Benzetigimi

i Ilk islemler  ©n Hesaplamalar  Benzetisim Islemleri  Raporlama Islemleri  Gikis

(%] Bilegiklerin W ve f, |, Molekiiler Agirlik Degerlerinin Hesaplanmasi

Bilesigin 1 Dederleri
Bu Modil sadece H, C, N, O ve P [tan | [0.23333333333333
igerikli bilegikleri hesaplar ve dosyaya
kaydeder | 12 | ‘D ‘
[ | [2.58666666666667 |
e
i A Bilesidin Rezonans EnerjifeV) Degerleri
Yogunluk [win | [755,770293870394)
iRatbe Sl [wia | D \
W) 34,4458889209736
Hidrajen H
Karbon © Bilesigin Ortalama lyonizasyonu (e)
Mitrojen N lil lyanizasyon | [67.1201592423038
Cksijen O
Fosfor P lil Bilegigin Molekal AZirhg
[Molekal Agirig | [1oo,052428 ‘
[ Hesapla J Dosyara Kaydet

Sekil 3.1 Bilesik madde hedeflerin karakteristik 6zelliklerini hesaplayan programin
ornek ekran goriintiisii
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3.3. Benzetisim I¢in Kullanilan Program (C# ) ve Ekran Gériintiisii

public void hesaplama()

{

Convert.ToDouble(Form3.EE);
Convert.ToDouble(Form3.ZZ);
Convert.ToDouble(Form3.AA);
RO = Convert.ToDouble(Form3.R00);
M = Form3.MM;

> Nm
I

dosyadan_fw_oku(); //Elementler i¢in f, W ve I degerleri okunuyor//
EE_Karsilastirma = Double.Parse(textBox7.Text);

Random rnd = new Random();

for (K = 1; K < 180000; K++)

{
if (E < EE_Karsilastirma) { goto zzz; }
// ** Toplam Elastik Tesir Kesiti ------------mmmmmmmm e - **//
// ** Ekranlanlama Parametresi - Screening parameter(boyutsuz) ------------- **//

ETA = ((3.4) * Math.Pow(Z, 2.0 / 3.9)) / (E);
TETK = (Z * Z * (6.51E-14)) / (4.0 * E * E * ETA * (ETA + 1.0));

//** Tesir Kesidi sifirlama --------------ccmmmmmme oo *¥*//
TIRTK = ©; TIFTK = ©;
for (KS = 1; KS <= M; KS++)
{ IRTK[KS] = @.8; IFTK[KS] = 0.0; }

//** Q<WI E>WI i¢in Rezonans Toplam Inelastik Tesir Kesidi ------------------ **//
for (KS = 1; KS <= M; KS++)
{

if (E < WI[KS])
{ TIRTK = TIRTK + 0.0; }
else
{
IRTK[KS] = ((6.51E-14) / E) * (1.0 / WI[KS]) * (Math.Log(WI[KS] /
(Math.Pow((Math.Sqrt(E - WI[KS]) - Math.Sqrt(E)), 2.9))));
TIRTK = TIRTK + F[KS] * IRTK[KS];

}
}
//** Q>WI Q=W i¢in Serbest Toplam Inelastik Tesir Kesidi ------------------- **//
for (KS = 1; KS <= M; KS++)
{
if (E < WI[KS])
{ TIFTK = TIFTK + 0.0; }
else
IFTK[KS] = (6.51E-14) * (1.0 / E) * ((E - WI[KS]) / (E * WI[KS]));
TIFTK = TIFTK + F[KS] * IFTK[KS];
}
}
//** Positron Yok Olmasi Toplam Tesir Kesidi ----------------“-cc--- *x//

GAMA = 1 + (E / (ME * C * C * 6.24E+11));
TYOTK = ((3.14 * RE * RE) / ((GAMA + 1) * (GAMA * GAMA - 1))) * ((GAMA * GAMA +
4 * GAMA + 1) * Math.Log(GAMA + Math.Sqrt(GAMA * GAMA - 1)) - (3 + GAMA)
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* Math.Sqrt(GAMA * GAMA - 1));
TITK = TIFTK + TIRTK; TTK = TITK + TETK + TYOTK;

//** Olasiliklar ------------cmee e eemeeemeeeemeee **//
PE = TETK / TTK; PI = TITK / TTK; PY = TYOTK / TTK; PT = PI + PE + PY;
PIRR = TIRTK / TITK; PIFF = TIFTK / TITK; PIT = PIRR + PIFF;

for (KS = 1; KS <= M; KS++)

{
PIR[KS] = (F[KS] * IRTK[KS]) / TIRTK;
PIF[KS] = (F[KS] * IFTK[KS]) / TIFTK;
PIRT[KS] = PIRT[KS - 1] + PIR[KS];
PIFT[KS] = PIFT[KS - 1] + PIF[KS];

¥

T_MFP = ©.0; MFP_E = 0.0; MFP_IR = 0.0; MFP_IF = 0.0;
LE = 0.0; LR = 0.0; LF = 0.0;

S =0.0; SR = 0.0; SF = 0.0;

FSR = @ = 0.0;

//** Etkilesme Karari (Elastik - Inelastik) ----------------moommmmmmmo- **//
YYY:
R2 = (rnd.NextDouble());
if (PE > R2)
{

R22 = (rnd.NextDouble());

EL = EL + 1;

MFP_E = A / (6.023E+23 * RO * TETK); //GENEL YAZIM//

LE = -MFP_E * Math.Log(R22);

TETAE = Math.Acos(1.0 - ((2.0 * ETA * R22) / (1.0 + ETA - R22)));
}

else
{
//** Rezonans Benzeri ve Serbest etkilesme Karari ---------c-cccmmoacaaao- *%//
R3 = (rnd.NextDouble());
if (PIRR > R3)
{
//** Rezonans Benzeri Etkilesme **//
R4 = (rnd.NextDouble());
for (L1 = 1; L1 <= M; L1++)

if (PIRT[L1] > R4)
{
R5 = (rnd.NextDouble());
Q = R5 * WI[L1];
Qmin = Math.Pow((Math.Sqrt(E - WI[L1]) - Math.Sqrt(E)), 2.9);
W = WI[L1];
if (Q < Qmin | W > (E))
{ W=20.0; // hatali hesaplanan W'nin sifirlanmasi // goto YYY; }

R55 = (rnd.NextDouble());

N = (Na * RO / A);

MFP_IR = 1 / (N * IRTK[L1]); //GENEL YAZIM//

LR = -MFP_IR * Math.Log(R55);

TETAR = Math.Acos((2.0 * E - WI[L1]) / (2.0 * Math.Sqrt(E * (E - (WI[L1] -
Q))))) * 180.0 / Math.PI;

goto RRR;
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}
}
RRR:
INR = INR + 1;
¥
else
{ .
//** Serbest Etkilesme Enerji Kaybi Orneklenmesi------------cocooooooo *% [/
R9 = (rnd.NextDouble());
for (L2 = 1; L2 <= M; L2++)

if (PIFT[L2] > R9)
{
R10 = (rnd.NextDouble());
ZETA = (E * WI[L2]) / (E - WI[L2]);
W = (ZETA * WI[L2]) / (ZETA - R1@ * WI[L2]);
if (W< WI[L2] | W > E)
{ W =10.9; // hatali hesaplanan W'nin sifirlanmasi // goto YYY; }
R110 = (rnd.NextDouble());
N =(Na * RO / A);
MFP_IF = 1 / (N * IFTK[L2]); //GENEL YAZIM//
LF = -MFP_IF * Math.Log(R110);
TETAF = Math.Acos((E - W) / (Math.Sqrt(E * (E - W)))) * 180.0 / Math.PI;
goto FFF;

}

}
FFF:

INF = INF + 1,

¥
IN = IN + 1;

WT = WT
E = -
W= 0.0;
TMFP_E = TMFP_E + LE; TMFP_IR = TMFP_IR + LR; TMFP_IF = TMFP_IF + LF;
TS_IR = TS_IR + FSR; TS_IF = TS_IF + FSF;

+ W;
W;

/ /%% DBNGU BATASE === == - m o s d e m . 7
}

772:

//%*% BUON BATASE === - o - o s mmm o d . 7

}
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5] Benzetigim Hesaplama islemleri

Deney Bilgi Girisi

Adi Dosy addi DS
Aluminyum | AL20000 40000
#L10000 30000
AL8000

Atomn - Molekil Mo
13 |

Atom - Molekdl Agirhid al3000

26,9815 | AL1000 15000
— ALS00 15000
|2,702 | AL300 15000
AL200 15000
Kabuk Sayisi AL1O0D 15000
|+ | ALBO 15000
AL50 15000
AL30 15000

aL1T

Parcacidin Gelis Enerjisi (e

|s000 |

Parcacigin Kesilim Enerjisi ()

| | Kayit Yaplacak Dosya Adlan

Yapilacak Deney Sayisi Sonuglar Dosyas
|aLs000 |

[10000 |

ilk Hesaplamalar Dosyas
|TraLS000 |

[ Deney Baslat I

Sekil 3.2 Benzetisim i¢in kullanilan programin 6rnek ekran goriintiisii
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3.4. Ornek Olarak Aliiminyum Atomu ile Pozitron Etkilesmesinin Incelenmesi

Simdiye kadar kuramsal olarak anlatilanlar aliiminyum ortaminda hareket eden
bir pozitron ile incelenebilir. Etkilesim ortami aliiminyum olduguna gore aliiminyum

atomumum 6zellikleri g6z 6niine alinmalidir.
* Atom agirlig1 26,9815 akb, atom numarasi Z=13, yogunlugu 2,702 gr/cm® .

* Atom yapist 1s?, 2s%2p°, 3s?3p’ seklinde olup i¢ kabuklar 1s, 2s, 2p, valans kabugu
3s3p olarak kabul edilir.

* Bu kabuklara kars1 gelen rezonans enerjileri : 1s W1=3142,0 eV
2s W,= 238,0 eV
2p W3= 148,0 eV
3s3p  W,= 158eV

* Bu kabuklara kars1 gelen GOS degerleri : 1s f1=2
2s f,=2
2p f3=6
3s3p f,=3

* Gelen pozitronun kinetik enerjisi 10.000 eV

Oncelikle rezonans tipi etkilesme, gelen pozitronun enerjisine bagli olarak
incelemeye baslanabilir. Rezonans tipi etkilesmenin toplam tesir kesiti
me* 1 W,

N——lIn (—) E =W,

AE:— = E I"Vz Qmin E

seklinde verilir. Ortam atomlarinin taban durumunda olduklar1 kabul edilir. Yukaridaki
bagintiya bakildiginda ve ortam degerleri ile karsilastirma yapildiginda bu pozitronun
tim kabuklardaki elektronlarla etkilesmeye girebilecegi ve bu kabuklarin rezonans
enerjilerine esit bir enerji aktariminda bulunabilecegi yani bu miktar kadar enerji
kaybedebilecegi goriiliir. Ancak yine tesir kesiti her kabuk i¢in ayr1 ayri

hesaplandiginda goriilecektir ki yliksek rezonans enerji degerli kabuklarla etkilesime
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girme olasiligl, daha diisilk rezonans enerji degerli kabuklarla etkilesime girme
olasiligindan daha kiigliktiir. Burada ilging olan ve daha once de so6z edilen olay,
rezonansa gelen yani uyarilan elektronun ayni zamanda almasi gereken momentumun
kiiciik bir kesrini alip kalan kismin1 da atomun sogurmasidir. Bu nedenle rezonans tipi
etkilesimde pozitronun kaybedecegi enerji miktar1 kuantumlu olmasina karsin aktarilan
enerjiye karsilik gelen momentumun, uyarilan elektrona aktarilan miktar1 kinematik

olarak hesaplanan bir alt degere sahiptir ve degeri
sz’n = [W’E - WJ - flE_)z
seklinde verilir(Liljequist, 1983).

Birkac etkilesmeden sonra pozitronun kinetik enerjisinin 200eV civarina
diistiigii varsayilirsa, bu durumda artik pozitronumuzun 1s ve 2s kabuklari ile
etkilesmesi s6z konusu olamaz ve bu nedenle de yukaridaki tesir kesiti hesabinda 1s ve
2s kabuklarindan katki O olup, 2p ve 3s3p kabuklarindan katki gelecektir. Bu da
pozitronumuzun artik bu tip bir etkilesmede en fazla 148,0eV ve en az da 15,8eV enerji
kaybedecegini gosterir. Buradan gordiigiimiiz asil durum eger pozitronun enetjisi
15,8eV’in altina distiigiinde artik ortamla rezonans tipi elastik olmayan carpisma

etkilesmesi yapamayacaktir.

Rezonans tipi etkilesme sonucu uyarilan elektronlar cesitli yollarla temel
seviyelerine indiklerinde ortama uygun frekanshi fotonlar salacaklardir. Bu da yeni

etkilesmelere ancak foton etkilesmelerine neden olacaktir.

Pozitronlar hedef ile serbest etkilesme olarak nitelendirilen elastik olmayan

carpisma tipi etkilesmeye girdiklerinde, bu tip etkilesme i¢in toplam tesir kesiti

_ we*[E — W.
Asi = N_[ ]
WW,

E L
seklinde verilir. Bu etkilesme tipinde pozitron atomik elektronla etkilestiginde ona en az
iyonlastirabilecegi kadar bir enerji aktarmasi gerekmektedir ve ayni zamanda da bu
enerji karsiligr kadar momentumun tamami da bu atomik elektrona aktarilir ve onun
kinetik enerji kazanmasi saglanir. Ancak bu aktarilan enerjinin st degeri pozitronun

Kinetik enerjisi ile sinirlidir. Bu nedenle de olay rastgelelik icerir. Ama yiiksek degerli
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enerji aktarim olasilig1 diisiiktiir. Sonugta atom iyonize olur, ortama serbest elektron
aktarilmig olur. Yine pozitron elastik olmayan etkilesimleri sonucunda enerjisinin
biiytik bir kismim1 kaybedip Kinetik enerjisi 100eV civarma diiserse artik valans
kabugundaki elektronlar haricindeki elektronlarla etkilesmeye giremez. 15,8eV’den

diistik enerjilerde ise tamamen elastik olmayan etkilesmelere girmez hale gelir.

Hesaplama, E; baslangi¢ enerjisinden E,.. kesilim enerjisine kadar yapilir ki

kesilim enerjisi gelen pozitronun yok olmasi anlamini tasir.
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4. SONUCLAR ve TARTISMA

Yukarida verilen benzetisim programi ile Aliiminyum, Berilyum, Silikon, Bakir
atomlariyla, Su ve Adenin, Guanin, Timin, Sitozin gibi DNA i¢inde yer alan bilesikler
i¢in ortalama serbest yol ile durdurma giicii hesaplamalar1 yapilmis olup ilgili Tablolar

ve Grafikler asagida verilmistir.

Iki tip tabloya yer verilmistir (a ve b). Birinci (a) tip tablolar benzetisim sonucu
elde edilen rezonans benzeri ve serbest etkilesme sonuglarinin ayrintili olarak verildigi
tablolardir. Birinci (@) tip tablolarda yer alan siitunlar ti¢ grup halinde olup birinci grupta
pozitronun gelis enerjisi (eV) olarak verilmistir, maddenin kabuk yapis1 1s, 2s, 2p vb.
yerine 1, 2, 3 vb. seklinde numaralanmustir. fkinci ve iiciincii grup siitunlar Rezonans ve
Serbest Tip etkilesme i¢in elde edilen ortalama serbest yol (OSY (cm)), ortalama enerji
kaybt (W (eV)) ve bu sonuglardan hesaplanan hedef maddenin yogunluk basina
durdurma giicii (Durdurma Giicii/p  (eVem?/g)) degerlerini vermektedir. Bazi
makalelerde ortalama serbest yolun tersi (1/OSY) de kullanildigindan bu degerlerde

hesaplanarak tablolarda yer almistir.

Ayrica OSY (kuramsal) olarak verilen siitun, ilgili hedef madde i¢in tesir kesiti
formiiliinden hesaplanan deger olup benzetisim sonucu elde edilen ortalama serbest yol

degerleri ile karsilastirma yapilabilmesi i¢in konulmustur.

Ortalama olarak hesaplanan degerlerin (OSY, W) her biri en az 15000 sonucun
ortalamasi alinarak elde edilmistir. Yiiksek enerjili pozitronlarin tiim seviyeler ile yeterli

sayida etkilesiminin izlenebilmesi i¢in bu deger 30000 — 40000 ‘e kadar da ¢ikarilmistir.

Ikinci (b) tip tablolar ise hedef madde igin (2.33) ve (2.34) esitlikleri ile
hesaplanan sonucglarin yer aldigi tablolar olup grafikler bu tablolardaki degerler ile

cizilmistir.

Aliiminyum, silikon, bakir ve su hedefleri i¢in benzetisim sonuglarinin
karsilastirilmast amaciyla (Glimiis, vd., 2006) makalesinde yer alan ilgili grafiklere yer
verilmis olup sonuclarin benzetisim programi PENELOPE sonuglar1 ile uyustugu
goriilmistir. PENELOPE sonuglart 100eV pozitron gelis enerjisine kadar verilmis

olmasi nedenti ile daha kiiciik sonuglarin karsilastirilmasi yapilamamustir.



4.1. ALUMINYUM (Al

Tablo 4.1a Aliiminyum i¢in benzetisim sonuglari
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Gelen Rezonans Tipi Etkilesim Serbest Carpigsma Tipi

"G || S | osvom | osviem | HOSy (| Qurtma | € sy | 05y eny | wosw em | G
E (eV) W (eV) (Kuramsal) | (Benzetisim) (Benzetisim) | (eVem?/g) W (eV) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?lg)
20000 4 15,80 9,44E-06 9,46E-06 1,06E+05 1,67E+06 109,99 8,05E-05 8,34E-05 1,20E+04 | 1,32E+06
20000 3 148,00 1,20E-04 1,20E-04 8,32E+03 1,23E+06 586,37 7,59E-04 7,93E-04 1,26E+03| 7,39E+05
20000 2 238,00 2,09E-04 1,84E-04 5,44E+03 1,29E+06 856,06 1,23E-03 1,17E-03 8,54E+02 | 7,31E+05
20000 1 3142,00 5,07E-03 5,12E-03 0,00E+00 0,00E+00 | 4340,55 1,90E-02 1,87E-02 5,35E+01| 2,32E+05
10000 4 15,80 5,14E-06 5,13E-06 1,95E+05 3,08E+06 96,01 4,03E-05 4,03E-05 2,48E+04 | 2,38E+06
10000 3 148,00 6,74E-05 6,83E-05 1,46E+04 2,17E+06 670,84 3,83E-04 4,06E-04 2,46E+03 | 1,65E+06
10000 2 238,00 1,19E-04 1,26E-04 7,94E+03 1,89E+06| 1341,40 6,21E-04 6,63E-04 1,51E+03| 2,02E+06
10000 1 3142,00 3,38E-03 3,95E-03 0,00E+00 0,00E+00| 4754,96 1,17E-02 5,08E-03 0,00E+00 | 0,00E+00
8000 4 15,80 4,23E-06 4,21E-06 2,38E+05 3,76E+06 93,92 3,23E-05 3,23E-05 3,09E+04 | 2,90E+06
8000 3 148,00 5,62E-05 5,58E-05 1,79E+04 2,65E+06 652,13 3,07E-04 3,04E-04 3,29E+03 | 2,15E+06
8000 2 238,00 9,92E-05 1,12E-04 8,91E+03 2,12E+06 843,44 5,00E-04 5,39E-04 1,86E+03| 1,56E+06
8000 1 3142,00 3,07E-03 4,13E-03 2,42E+02 7,60E+05| 5065,30 1,05E-02 1,63E-02 6,12E+01| 3,10E+05
5000 4 15,80 2,82E-06 2,92E-06 3,42E+05 5,41E+06 91,74 2,02E-05 2,14E-05 4,67E+04 | 4,28E+06
5000 3 148,00 3,85E-05 4,01E-05 2,50E+04 3,69E+06 428,80 1,94E-04 2,12E-04 4,71E+03 | 2,02E+06
5000 2 238,00 6,88E-05 7,97E-05 1,26E+04 2,99E+06 509,19 3,18E-04 4,33E-04 2,31E+03| 1,18E+06
5000 1 3142,00 2,82E-03 3,38E-03 2,96E+02 9,29E+05| 3915,66 1,08E-02 1,14E-02 8,77E+01| 3,43E+05
3000 4 15,80 1,82E-06 1,89E-06 5,30E+05 8,38E+06 75,74 1,21E-05 1,27E-05 7,85E+04 | 5,94E+06
3000 3 148,00 2,59E-05 2,74E-05 3,65E+04 5,40E+06 506,37 1,19E-04 1,29E-04 7,74E+03 | 3,92E+06
3000 2 238,00 4,69E-05 4,28E-05 2,34E+04 5,57E+06 583,82 1,98E-04 1,42E-04 7,06E+03 | 4,12E+06
3000 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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Gelen Rezonans Tipi Etkilesim Serbest Carpisma Tipi

Bren | Mo | s | OSYm) | osviem |MOSY(M | Quaima | Sl sy em | osvem | os e | Qi
E (eV) W (eV) (Kuramsal) | (Benzetisim) (Benzetisim) | (eVem?/g) W (eV) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetigim) (eVem?/g)
1000 4 15,80 7,28E-07 7,23E-07 1,38E+06 2,19E+07 67,54 4,09E-06 4,15E-06 2,41E+05| 1,63E+07
1000 3 148,00 1,17E-05 1,22E-05 8,19E+04 1,21E+07 331,71 4,42E-05 4,29E-05 2,33E+04 | 7,73E+06
1000 2 238,00 2,25E-05 2,06E-05 4,85E+04 1,15E+07 419,35 7,95E-05 7,48E-05 1,34E+04| 5,61E+06
1000 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
500 4 15,80 4,17E-07 4,21E-07 2,38E+06 3,75E+07 55,99 2,08E-06 2,08E-06 4,81E+05| 2,69E+07
500 3 148,00 7,74E-06 7,92E-06 1,26E+05 1,87E+07 251,41 2,68E-05 2,56E-05 3,90E+04 | 9,80E+06
500 2 238,00 1,65E-05 1,52E-05 6,58E+04 1,57E+07 340,75 5,78E-05 5,11E-05 1,96E+04| 6,67E+06
500 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
300 4 15,80 2,81E-07 2,78E-07 3,60E+06 5,69E+07 49,76 1,27E-06 1,27E-06 7,87E+05| 3,92E+07
300 3 148,00 6,35E-06 6,01E-06 1,66E+05 2,46E+07 206,83 2,23E-05 2,38E-05 4,21E+04 | 8,70E+06
300 2 238,00 1,85E-05 2,73E-05 3,67E+04 8,73E+06 274,14 8,80E-05 7,77E-05 1,29E+04| 3,53E+06
300 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
200 4 15,80 2,07E-07 2,05E-07 4,88E+06 7,71E+07 43,52 8,74E-07 8,46E-07 1,18E+06 | 5,14E+07
200 3 148,00 6,70E-06 5,92E-06 1,69E+05 2,50E+07 171,39 2,90E-05 2,60E-05 3,85E+04 | 6,59E+06
200 2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
200 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
100 4 15,80 1,28E-07 1,29E-07 7,75E+06 1,23E+08 34,85 4,78E-07 4,86E-07 2,06E+06 | 7,17E+07
100 3 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
100 2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
100 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
80 4 15,80 1,11E-07 1,10E-07 9,07E+06 1,43E+08 32,02 4,01E-07 4,02E-07 2,49E+06 | 7,97E+07
80 3 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
80 2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
80 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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Gelen Rezonans Tipi Etkilesim Serbest Carpisma Tipi

Eren | Mo | s | OSYGm) | osviem |MOSY(M | Qudima | Sl sy em | osvem | os e | Qi
E (eV) W (eV) (Kuramsal) | (Benzetisim) (Benzetisim) | (eVem?/g) W (eV) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetigim) (eVem?/g)
30 4 15,80 7,15E-08 7,12E-08 1,40E+07 2,22E+08 21,43 2,55E-07 2,47E-07 4,05E+06 | 8,69E+07
30 3 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
30 2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
30 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
17 4 15,8 1,26E-07 1,23E-07 8,13E+06 1,28E+08 16,39 9,69E-07 9,62E-07 1,04E+06 | 1,70E+07
17 3 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
17 2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
17 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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Tablo 4.1b Aliminyum i¢in Ortalama Serbest Yolun Tersi ve Kiitle Durdurma Giicii

1
E V) (cxm'l) (e\?/cc;m) (Me]i/Gc:ﬁZ/g)
20000 | 423E+05 |  253E+07 9.37
10000 | 781E+05 | 4.71E+07 17,45
8000 | 9.56E+05 | 5.83E+07 21,59
5000 | 138E+06 | 7.42E+07 27,49
3000 | 2156406 | 1,18E+08 43,81
1000 | 563E+06 | 2,68E+08 99,22
500 | 9.73E+06 |  4,00E+08 151,45
300 | 145E+07 | 5,13E+08 189,84
200 | 1,94E+07 | 575E+08 213,00
100 | 204E+07 | 583E+08 21578
80 347E+07 |  6,69E+08 24781
30 543E+07 | 9.27E+08 343.17
17 275E+07 |  4.36E+08 161,57

1,00E+08

Aliminyum

1,00E+07

At (emh))

1,00E+06 \

Bu Calisma

1,00E+05 T T T 1
10 100 1000 10000 100000

Pozitron Gelig Enerjisi E (eV)

Sekil 4.1 Aliiminyum i¢in Ortalama Serbest Yolun Tersi
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Durdurma Giicii/p (MeVem?®/g)

1000,00

100,00

10,00

1,00

Alliminyum
Bu Calisma
——PENELOPED3
10 100 1000 10000 100000 1000000

Pozitron Gelis Enerjist E (eV)

Sekil 4.2 Aliiminyum i¢in Kiitle Durdurma Giicii ( PENELOPEO3 sonuglar1

(Glimiis vd., 2006) makalesinden alinmistir.)




4.2 BERILYUM (Be)

Tablo 4.2a Berilyum igin benzetisim sonuglari
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Gelen Rezonans Tipi Etkilesim Serbest Carpigma Tipi
Ere | R0 | wey | OSYem | osviem oy emy| QUMRE | ] osvem | osviem |uosy ey | (Gadie
E (eV) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?/g) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?/g)
20000 2 18,5 5,49E-06 5,42E-06 1,85E+05 3,41E+06 137,58 4,60E-05 4,96E-05 2,02E+04 2,77TE+06
20000 1 208 8,69E-05 8,49E-05 1,18E+04 2,45E+06 959,43 5,22E-04 5,21E-04 1,92E+03 1,84E+06
10000 2 18,5 2,99E-06 2,99E-06 3,34E+05 6,18E+06 141,21 2,30E-05 2,35E-05 4,25E+04 6,01E+06
10000 1 208 4,92E-05 4,77E-05 2,10E+04 4,37E+06 871,55 2,64E-04 1,94E-04 5,16E+03 4,50E+06
8000 2 18,5 2,47E-06 2,44E-06 4,11E+05 7,60E+06 117,93 1,84E-05 1,87E-05 5,35E+04 6,31E+06
8000 1 208 4,12E-05 4,29E-05 2,33E+04 4,85E+06 658,42 2,12E-04 2,50E-04 4,00E+03 2,63E+06
5000 2 18,5 1,65E-06 1,64E-06 6,08E+05 1,13E+07 104,44 1,15E-05 1,17E-05 8,58E+04 8,96E+06
5000 1 208 2,84E-05 3,04E-05 3,29E+04 6,84E+06 875,09 1,35E-04 1,57E-04 6,35E+03 5,56E+06
3000 2 18,5 1,07E-06 1,06E-06 9,41E+05 1,74E+07 95,10 6,94E-06 6,90E-06 1,45E+05 1,38E+07
3000 1 208 1,93E-05 1,98E-05 5,06E+04 1,05E+07 700,56 8,33E-05 7,66E-05 1,31E+04 9,15E+06
1000 2 18,5 4,28E-07 4,34E-07 2,30E+06 4,26E+07 77,11 2,34E-06 2,38E-06 4,21E+05 3,24E+07
1000 1 208 9,09E-06 8,45E-06 1,18E+05 2,46E+07 394,15 3,26E-05 2,93E-05 3,41E+04 1,35E+07
500 2 18,5 2,46E-07 2,47E-07 4,05E+06 7,49E+07 62,93 1,19E-06 1,22E-06 8,19E+05 5,16E+07
500 1 208 6,42E-06 6,16E-06 1,62E+05 3,37E+07 315,38 2,21E-05 1,94E-05 5,16E+04 1,63E+07
300 2 18,5 1,67E-07 1,70E-07 5,89E+06 1,09E+08 55,33 7,35E-07 7,43E-07 1,35E+06 7,45E+07
300 1 208 6,21E-06 7,30E-06 1,37E+05 2,85E+07 248,58 2,53E-05 2,92E-05 3,42E+04 8,50E+06
200 2 18,5 1,24E-07 1,23E-07 8,14E+06 1,51E+08 48,24 5,07E-07 4,99E-07 2,00E+06 9,6 7E+07
200 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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Gelen Rezonans Tipi Etkilesim Serbest Carpigsma Tipi
Pozitronun | Kabuk . Durdurm . Durdurm
o | o wiaw | Svien) | oS (o)) G | wow | QM| @Svien, oSy | casa
eVem/g eVem/g
100 2 18,5 7,73E-08 7,69E-08 1,30E+07 2,41E+08 37,93 2,82E-07 2,82E-07 3,55E+06 1,35E+08
100 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
80 2 18,5 6,75E-08 6,69E-08 1,50E+07 2,77E+08 35,51 2,39E-07 2,39E-07 4,18E+06 1,48E+08
80 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
50 2 18,5 5,31E-08 5,29E-08 1,89E+07 3,50E+08 29,12 1,82E-07 1,84E-07 5,45E+06 1,59E+08
50 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
30 2 18,5 4,76E-08 4,80E-08 2,08E+07 3,85E+08 23,36 1,80E-07 1,79E-07 5,59E+06 1,31E+08
30 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
20 2 18,5 8,18E-08 8,23E-08 1,22E+07 2,25E+08 19,23 6,13E-07 6,02E-07 1,66E+06 3,19E+07
20 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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Tablo 4.2b Berilyum igin Ortalama Serbest Yolun Tersi ve Kiitle Durdurma Giicii

E At DG DG/p
(eV) (cm™) (eV/cm) (MeVem?/g)
20000 4 37E+05 2,10E+07 11,33
10000 8,06E+05 4 21E+07 22,76
8000 9,83E+05 4 28E+07 23,12
5000 1,47E+06 6,52E+07 35,27
3000 2,30E+06 1,02E+08 54,98
1000 5,75E+06 2,26E+08 122,30
500 1,02E+07 3,53E+08 190,77
300 1,48E+07 4 41E+08 238,30
200 2,03E+07 4 94E+08 267,27
100 3,31E+07 7,51E+08 405,83
80 3,83E+07 8,50E+08 459,54
50 4 87E+07 1,02E+09 549,88
30 5,28E+07 1,03E+09 557,76
20 2,76E+07 5,14E+08 277,62
1,00E+08
Berilyum
1,00E+07

A (em?)

1,00E+06 \

Bu Calisma

1,00E+05 T T T 1
10 100 1000 10000 100000

Pozitron Gelis Enerjisi E (eV)

Sekil 4.3 Berilyum igin Ortalama Serbest Yolun Tersi
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Durdurma Giicii/p (MeVem?®/g)

1000,00
T
/ i
\.‘_‘-\h ‘.]H y tH
~
'\\~\
100,00 N
L\‘\
N\,
.
\-‘\\
10,00
Bu Cahsma
1,00
10 100 1000 10000

Pozitron Gelis Enerjisi E (eV)

100000

Sekil 4.4 Berilyum igin Kiitle Durdurma Giicii




4.3.SILIKON (Si)

Tablo 4.3a Silikon igin benzetisim sonuglari
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Gelen Rezonans Tipi Etkilesim Serbest Carpisma Tipi
e | o | wiewy | QSTlem | 0Sviem [sosvien) | GUAR | ) | osv(em | os(em | sosy e | (U

E (eV) (Benzetisim) | (Benzetigim) (eVem?/g) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetigim) (eVem?/g)
20000 4 16,6 1,15E-05 1,16E-05 8,64E+04 1,43E+06 129,37 9,80E-05 9,78E-05 1,02E+04 1,32E+06
20000 3 206 2,04E-04 2,02E-04 4,95E+03 1,02E+06 842,40 1,23E-03 1,31E-03 7,62E+02 6,42E+05
20000 2 308 3,27E-04 3,44E-04 2,91E+03 8,95E+05 1830,99 1,84E-03 2,09E-03 4,79E+02 8,76E+05
20000 1 3810 7,64E-03 7,40E-03 1,35E+02 5,15E+05 11636,41 2,78E-02 1,85E-02 5,40E+01 6,29E+05
10000 4 16,6 6,29E-06 6,30E-06 1,59E+05 2,64E+06 98,44 4,90E-05 4,96E-05 2,02E+04 1,99E+06
10000 3 206 1,16E-04 1,20E-04 8,32E+03 1,71E+06 788,93 6,20E-04 6,14E-04 1,63E+03 1,28E+06
10000 2 308 1,87E-04 1,93E-04 5,17E+03 1,59E+06 1028,25 9,37E-04 8,98E-04 1,11E+03 1,15E+06
10000 1 3810 5,28E-03 5,51E-03 1,81E+02 6,91E+05 6532,44 1,81E-02 2,45E-02 4,08E+01 2,67E+05
8000 4 16,6 5,18E-06 5,16E-06 1,94E+05 3,22E+06 105,92 3,92E-05 3,92E-05 2,55E+04 2,70E+06
8000 3 206 9,66E-05 9,63E-05 1,04E+04 2,14E+06 703,52 4,99E-04 4,88E-04 2,05E+03 1,44E+06
8000 2 308 1,57E-04 1,67E-04 5,99E+03 1,84E+06 1134,26 7,56E-04 7,96E-04 1,26E+03 1,43E+06
8000 1 3810 4,91E-03 3,93E-03 2,54E+02 9,69E+05 6035,54 1,72E-02 1,82E-02 0,00E+00 0,00E+00
5000 4 16,6 3,45E-06 3,45E-06 2,90E+05 4,82E+06 94,97 2,46E-05 2,46E-05 4,06E+04 3,86E+06
5000 3 206 6,67E-05 6,66E-05 1,50E+04 3,09E+06 701,37 3,17E-04 3,09E-04 3,23E+03 2,27E+06
5000 2 308 1,10E-04 1,12E-04 8,90E+03 2,74E+06 996,91 4,84E-04 4,61E-04 2,17E+03 2,16E+06
5000 1 3810 5,27E-03 3,34E-03 0,00E+00 0,00E+00 4658,08 2,36E-02 1,09E-02 0,00E+00 0,00E+00
3000 4 16,6 2,23E-06 2,25E-06 4,44E+05 7,37E+06 86,25 1,48E-05 1,50E-05 6,69E+04 5,77E+06
3000 3 206 4,52E-05 4,16E-05 2,40E+04 4,95E+06 624,19 1,96E-04 1,94E-04 5,15E+03 3,21E+06
3000 2 308 7,55E-05 7,32E-05 1,37E+04 4,20E+06 796,99 3,04E-04 2,70E-04 3,70E+03 2,95E+06
3000 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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Gelen Rezonans Tipi Etkilesim Serbest Carpisma Tipi
e | o | wiewy | QSlom | 0sviem [sosv ey | GUAR |y )| osvem | os(em |siosy e | (e

E (eV) uramsal) | (Benzetisim) | (Benzetigim) (eVem?/g) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetigim) (eVem?/g)
1000 4 16,6 8,94E-07 8,96E-07 1,12E+06 1,85E+07 70,089 4,98E-06 5,06E-06 1,98E+05 1,39E+07
1000 3 206 2,13E-05 2,18E-05 4,60E+04 9,47E+06 403,06 7,65E-05 7,29E-05 1,37E+04 5,53E+06
1000 2 308 3,80E-05 3,51E-05 2,85E+04 8,78E+06 502,14 1,31E-04 1,29E-04 7,74E+03 3,89E+06
1000 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
500 4 16,6 5,13E-07 5,17E-07 1,93E+06 3,21E+07 59,02 2,53E-06 2,49E-06 4,01E+05 2,37E+07
500 3 206 1,50E-05 1,48E-05 6,78E+04 1,40E+07 311,61 5,16E-05 4,81E-05 2,08E+04 6,48E+06
500 2 308 3,13E-05 2,95E-05 3,39E+04 1,04E+07 375,29 1,18E-04 1,23E-04 8,14E+03 3,06E+06
500 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
300 4 16,6 3,45E-07 3,44E-07 2,90E+06 4,82E+07 51,04 1,55E-06 1,57E-06 6,37E+05 3,25E+07
300 3 206 1,44E-05 1,47E-05 6,80E+04 1,40E+07 243,80 5,82E-05 6,71E-05 1,49E+04 3,64E+06
300 2 0 0 0 0 0 0 0 0 0
300 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0
200 4 16,6 2,55E-07 2,58E-07 3,88E+06 6,44E+07 45,71 1,07E-06 1,07E-06 9,34E+05 4,27E+07
200 3 0 0 0 0 0 0 0 0 0
200 2 0 0 0 0 0 0 0 0 0
200 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0
100 4 16,6 1,58E-07 1,57E-07 6,35E+06 1,05E+08 35,88 5,87E-07 5,84E-07 1,71E+06 6,14E+07
100 3 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
100 2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
100 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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Gelen Rezonans Tipi Etkilesim Serbest Carpisma Tipi

Eren | Mo | wieyy | OSY(em | 0svem |wosvemy| QBT | | osviem | osyem |uosv e | Quie
E (eV) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetigim) (eVem?/g) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetigim) (eVem?/g)
80 4 16,6 1,38E-07 1,35E-07 7,39E+06 1,23E+08 33,09 4,94E-07 4,91E-07 2,04E+06 6,74E+07
80 3 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
80 2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
80 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
30 4 16,6 9,09E-08 9,08E-08 1,10E+07 1,83E+08 21,96 3,29E-07 3,36E-07 2,98E+06 6,55E+07
30 3 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
30 2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
30 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
20 4 16,6 1,12E-07 1,11E-07 9,02E+06 1,50E+08 18,18 5,76E-07 5,72E-07 1,75E+06 3,18E+07
20 3 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
20 2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
20 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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Tablo 4.3b Silikon igin Ortalama Serbest Yolun Tersi ve Kiitle Durdurma Giicii

E At DG DG/p
(eV) (cm™) (eV/cm) (MeVem?g)
20000 4,28E+05 2,68E+07 11,09
10000 7,88E+05 4,39E+07 18,13
8000 9,67E+05 5,36E+07 22,16
5000 1,45E+06 7,67E+07 31,68
3000 2,25E+06 1,16E+08 47,87
1000 5,69E+06 2,45E+08 101,20
500 9,95E+06 3,73E+08 154,01
300 1,47E+07 4,29E+08 177,17
200 1,92E+07 4,28E+08 176,96
100 3,23E+07 6,67E+08 275,77
80 3,77E+07 7,60E+08 314,24
30 5,60E+07 9,93E+08 410,26
20 4,31E+07 7,26E+08 300,10
1,00E+08
Silikon
1,00E407

A (em?)

1,00E+06 \

Bu Calisma

1,00E+05 . . . i
10 100 1000 10000 100000

Pozitron Gelis Enerjisi E (eV)

Sekil 4.5 Silikon i¢in Ortalama Serbest Yolun Tersi
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Durdurma Giicii/p (MeVem?®/g)

1000,00
Silikon
100,00
10,00
BuCahsma
——PENELOPEO3
1,00 T T T 1
10 100 1000 10000 100000

Pozitron Gelis Enerjisi E (eV)

Sekil 4.6 Silikon i¢in Kiitle Durdurma Giicii ( PENELOPEO3 sonuglari
(Giimtis vd., 2006) makalesinden alinmaistir.)




4.4. BAKIR (Cu)

Tablo 4.4a Bakir igin benzetisim sonuglar
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Gelen Rezonans Tipi Etkilesim Serbest Carpigsma Tipi

e U o | 05vem | osvem wosvamy [ @t 1T osy am | osyom [rosy iy [ @t
E (eV) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?/g) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetigim) (eVem?/g)
10000 6 50| 1,35E-05 1,34E-05 7,44E+04 3,72E+06 271,20 9,04E-05 9,07E-05 1,10E+04| 2,99E+06
10000 5 142 | 4,54E-05 4,58E-05 2,18E+04 3,10E+06 620,29 2,59E-04 2,44E-04 4,10E+03 | 2,54E+06
10000 4 230| 8,04E-05 8,44E-05 1,18E+04 2,72E+06 1440,48 4,24E-04 4,70E-04 2,13E+03| 3,07E+06
10000 3 1794| 1,07E-03 9,71E-04 1,03E+03 1,85E+06 3560,13 3,93E-03 2,84E-03 3,52E+02 | 1,25E+06
10000 2 2099 | 1,33E-03 1,31E-03 7,62E+02 1,60E+06 8854,88 4,78E-03 6,51E-03 154E+02| 1,36E+06
10000 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
8000 6 50| 1,11E-05 1,12E-05 8,96E+04 4,48E+06 253,85 7,24E-05 7,25E-05 1,38E+04| 3,50E+06
8000 5 142 | 3,78E-05 3,82E-05 2,62E+04 3,72E+06 504,12 2,08E-04 2,11E-04 4,75E+03 | 2,39E+06
8000 4 230| 6,73E-05 6,83E-05 1,46E+04 3,37E+06 671,11 3,41E-04 2,55E-04 3,93E+03 | 2,64E+06
8000 3 1794 | 9,36E-04 9,17E-04 1,09E+03 1,96E+06 2696,01 3,33E-03 4,68E-03 2,14E+02 | 5,76E+05
8000 2 2099 | 1,17E-03 1,48E-03 6,74E+02 1,41E+06 4632,56 4,10E-03 4,58E-03 2,19E+02| 1,01E+06
8000 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
5000 6 50| 7,51E-06 7,44E-06 1,34E+05 6,72E+06 243,48 4,54E-05 4,61E-05 2,17E+04 | 5,28E+06
5000 5 142 | 2,59E-05 2,49E-05 4,02E+04 5,70E+06 429,97 1,31E-04 1,39E-04 7,18E+03| 3,09E+06
5000 4 230| 4,66E-05 4,92E-05 2,03E+04 4,67E+06 679,03 2,17E-04 2,50E-04 3,99E+03| 2,71E+06
5000 3 1794 | 7,33E-04 8,58E-04 1,17E+03 2,09E+06 2631,88 2,52E-03 1,79E-03 557E+02| 1,47E+06
5000 2 2099 | 9,44E-04 1,13E-03 8,87E+02 1,86E+06 3812,50 3,25E-03 4,00E-03 2,50E+02 | 9,54E+05
5000 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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Gelen Rezonans Tipi Etkilesim Serbest Carpigsma Tipi

"Grara”| " g | 05 em [ o5 am [osv emy [ Gt T oo em | 05y em | sy emy | ©urtons
E (eV) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?/g) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?/g)
3000 6 50| 4,93E-06 4,96E-06 2,02E+05 1,01E+07 211,63| 2,74E-05 2,74E-05 3,65E+04 | 7,72E+06
3000 5 142 | 1,74E-05 1,73E-05 5,78E+04 8,20E+06 461,25| 8,05E-05 8,15E-05 1,23E+04| 5,66E+06
3000 4 230| 3,17E-05 3,17E-05 3,15E+04 7,26E+06 611,89 1,34E-04 1,21E-04 8,29E+03 5,07E+06
3000 3 1794| 6,47E-04 6,75E-04 1,48E+03 2,66E+06 224295| 2,41E-03 2,77E-03 3,61E+02 | 8,09E+05
3000 2 2099 | 9,20E-04 1,43E-03 6,99E+02 1,47E+06 0 0 0 0 0
3000 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
1000 6 50| 2,07E-06 2,05E-06 4,87E+05 2,43E+07 156,56 | 9,47E-06 9,61E-06 1,04E+05| 1,63E+07
1000 5 142| 7,83E-06 7,96E-06 1,26E+05 1,78E+07 330,79| 2,98E-05 2,97E-05 3,37E+04 | 1,12E+07
1000 4 230| 1,52E-05 1,31E-05 7,63E+04 1,76E+07 440,92 | 5,37E-05 5,31E-05 1,88E+04 | 8,30E+06
1000 3 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
1000 2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
1000 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
800 6 50| 1,74E-06 1,75E-06 5,72E+05 2,86E+07 147,13| 7,68E-06 7,63E-06 1,31E+05| 1,93E+07
800 5 142 | 6,77E-06 6,75E-06 1,48E+05 2,10E+07 303,50 | 2,49E-05 2,49E-05 4,02E+04 | 1,22E+07
800 4 230| 1,34E-05 1,31E-05 7,65E+04 1,76E+07 392,17 4,65E-05 4,72E-05 2,12E+04 8,31E+06
800 3 0 0 0 0 0 0 0 0 0
800 2 0 0 0 0 0 0 0 0 0
800 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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Gelen Rezonans Tipi Etkilesim Serbest Carpigsma Tipi

"o " g | 05 em [ o5 am Tosvemy [ Gt T v e | 05y em | sy emy | ©urtons
E (eV) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?/g) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?/g)
500 6 50| 1,24E-06 1,25E-06 8,02E+05 4,01E+07 127,47| 5,00E-06 4,91E-06 2,03E+05| 2,59E+07
500 5 142 | 5,14E-06 5,06E-06 1,98E+05 2,81E+07 253,68 | 1,78E-05 1,78E-05 5,62E+04 | 1,42E+07
500 4 230| 1,10E-05 1,24E-05 8,07E+04 1,86E+07 334,87| 3,83E-05 3,25E-05 3,08E+04 | 1,03E+07
500 3 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
500 2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
500 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
300 6 50| 8,74E-07 8,66E-07 1,15E+06 5,77E+07 106,41 | 3,24E-06 3,26E-06 3,07E+05| 3,27E+07
300 5 142 4,17E-06 4,33E-06 2,31E+05 3,28E+07 203,10| 1,46E-05 1,46E-05 6,84E+04 | 1,39E+07
300 4 230| 1,18E-05 1,01E-05 9,92E+04 2,28E+07 255,44 | 5,32E-05 3,92E-05 2,55E+04 | 6,51E+06
300 3 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
300 2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
300 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
100 6 50| 5,10E-07 5,10E-07 1,96E+06 9,80E+07 69,34| 1,80E-06 1,80E-06 557E+05| 3,86E+07
100 5 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
100 4 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
100 3 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
100 2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
100 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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Gelen Rezonans Tipi Etkilesim Serbest Carpigsma Tipi
Pozitronun | Kabuk . (Durdurma OSY (cm) 1 | (Durdurma
Enerjisi No | w ey | OSY(m | OSY(cm) | 1/OSY (cm ) Giicii) /p wWev) | OSYEM | 5o etisi | YOSY (cm ) Giicii) /p
E (eV) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?/g) (Kuramsal) m) (Benzetisim) (eVem?/g)
55 6 50| 7,95E-07 7,92E-07 1,26E+06 6,31E+07 52,37 5,44E-06| 5,47E-06 1,83E+05| 9,57E+06
55 5 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
55 4 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
55 3 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
55 2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
55 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0




Tablo 4.4b Bakir i¢in Ortalama Serbest Yolun Tersi ve Kiitle Durdurma Giicii
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E At DG DG/p
(eV) (cm™) (eVicm) | (MeVem?/g)
10000 1,13E+06 16,12 16,12
8000 1,37E+06 17,55 17,55
5000 2,06E+06 25,39 25,39
3000 3,13E+06 36,71 36,71
1000 7,65E+06 75,41 75,41
800 9,06E+06 87,20 87,20
500 1,28E+07 116,38 116,38
300 1,81E+07 149,46 149,46
100 2,77TE+07 168,47 168,47
55 1,59E+07 89,61 89,61
1,00E+08
Balkar
1,00E+07 /\
=
)
=
1,00E+06
Bu Calisma
1,00E+05 T T T 1
10 100 1000 10000 100000

Pozitron Gelis Enerjisi E (eV)

Sekil 4.7 Bakir igin Ortalama Serbest Yolun Tersi
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Durdurma Giicii/p (MeVem?®/g)

1000,00

100,00

10,00

1,00

Bakar
;//:zhk‘h\‘\\
Bu Calisma
——PENELOPEO3
10 100 1000 10000 100000

Pozitron Gelis Enerjisi E (eV)

Sekil 4.8 Bakir i¢in Kiitle Durdurma Giicii ( PENELOPEO3 sonuglari

(Giimiis vd., 2006) makalesinden alinmaistir.)




4.5.SU (H,0)

Tablo 4.5a Su igin benzetisim sonuglar
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Gelen Rezonans Tipi Etkilesim Serbest Carpisma Tipi
e | Mo |wiey | OV | 0Y(em | wiosv ey | Qa0 osyem | osyem | wosy em | Qudie
E (eV) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?/g) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?lg)
10000 2 40,28 2,68E-05 2,67E-05 3,75E+04 1,51E+06 217,80 1,86E-04 1,83E-04 5,46E+03 1,19E+06
10000 1 898,54 1,10E-03 1,22E-03 8,22E+02 7,39E+05 1.527,34 4,53E-03 7,17E-03 1,39E+02 2,13E+05
8000 2 40,28 2,22E-05 2,25E-05 4,45E+04 1,79E+06 216,67 1,49E-04 1,49E-04 6,71E+03 1,45E+06
8000 1 898,54 9,40E-04 1,01E-03 9,92E+02 8,91E+05 1.865,30 3,72E-03 2,69E-03 3,72E+02 6,95E+05
5000 2 40,28 1,49E-05 1,49E-05 6,72E+04 2,71E+06 195,51 9,33E-05 9,22E-05 1,08E+04 2,12E+06
5000 1 898,54 6,86E-04 6,96E-04 1,44E+03 1,29E+06 1.430,58 2,52E-03 2,41E-03 4,15E+02 5,94E+05
3000 2 40,28 9,76E-06 9,70E-06 1,03E+05 4,15E+06 178,66 5,63E-05 5,56E-05 1,80E+04 3,21E+06
3000 1 898,54 5,11E-04 5,01E-04 2,00E+03 1,79E+06 1.356,28 1,77E-03 1,34E-03 7,49E+02 1,02E+06
1000 2 40,28 4,04E-06 4,06E-06 2,47E+05 9,93E+06 133,19 1,93E-05 1,93E-05 5,18E+04 6,90E+06
1000 1 898,54 6,25E-04 5,79E-04 1,73E+03 1,55E+06 994,34 4,07E-03 1,28E-02 7,79E+01 7,74E+04
500 2 40,28 2,39E-06 2,42E-06 4,14E+05 1,67E+07 110,34 1,01E-05 1,01E-05 9,86E+04 1,09E+07
500 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
300 2 40,28 1,67E-06 1,66E-06 6,01E+05 2,42E+07 94,01 6,41E-06 6,43E-06 1,55E+05 1,46E+07
300 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
200 2 40,28 1,29E-06 1,27E-06 7,87E+05 3,17E+07 80,79 4,63E-06 4,61E-06 2,17E+05 1,75E+07
200 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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Gelen Rezonans Tipi Etkilesim Serbest Carpisma Tipi
Pozitronun | Kabuk ) Durdurma ) Durdurma
Enerjisi | No | w (ev) (osv (cml)) osy (em) | yosy (e | el W W) (osv (cml)) osy (em) | vosy em?) | et
E (eV) Kuramsa (Benzetisim) | (Benzetigim) (eVem?/g) Kuramsa (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?/g)
100 2 40,28 9,01E-07 8,98E-07 1,11E+06 4,49E+07 61,43 3,10E-06 3,08E-06 3,25E+05 2,00E+07
100 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
50 2 40,28 9,77E-07 9,72E-07 1,03E+06 4,14E+07 44,83 4,76E-06 4,86E-06 2,06E+05 9,22E+06
50 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
47 2 40,28 1,09E-06 1,09E-06 9,14E+05 3,68E+07 43,47 6,09E-06 5,99E-06 1,67E+05 7,26E+06
47 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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Tablo 4.5b Su i¢in Ortalama Serbest Yolun Tersi ve Kiitle Durdurma Giicii

E aroan At DG/p
ev) | P (cm™) (MeVem?/g)
10000 3 3,45E+05 23,50
8000 3 4,13E+05 29,15
5000 3 6,28E+05 42,37
3000 3 9,74E+05 64,56
1000 3 2,39E+06 137,89
500 3 4,10E+06 220,48
300 3 6,05E+06 310,69
200 3 8,03E+06 393,56
100 3 1,15E+07 518,72
50 3 9,87E+06 405,20
47 3 8,64E+06 352,48
1,0E+08
Su
1,0E+07 S
=
\C_:‘/
h 1,0E+06 \
Bu Calisma
1,0E+05 T T T 1

10 100 1.000 10.000 100.000
Pozitron Gelis Enerjisi E (eV)

Sekil 4.9 Bakir i¢in Ortalama Serbest Yolun Tersi
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1.000,00
—_—
0 Su
=
S 100,00
% r
o
=
o
=
=
o
=
&
et 10,00
g
=
= Bu Cal
; uCahsma
o ——PENELOPEO3
1,00 T T T 1
10 100 1.000 10.000 100.000

Pozitron Gelis Enerjisi E (eV)

Sekil 4.10 Su i¢in Kiitle Durdurma Giicii ( PENELOPEO3 sonuglari
(Giimiis vd., 2006) makalesinden alinmaistir.)




4.6. GUANIN (CsHsNsO)

Tablo 4.6a Guanin i¢in benzetisim sonuglari
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Gelen Rezonans Tipi Etkilesim Serbest Carpigma Tipi
Bren | No | weyy | OSYEm | 0SY(em uosyemy| Q| | osvem | osvem | wosy e | (G
E (eV) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetigim) (eVem?/g) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetigim) (eVem?/g)
10000 2 36,82 2,03E-04 2,00E-04 5,00E+03 1,84E+05 194,18 1,42E-03 1,40E-03 7,16E+02 | 1,39E+05
10000 1 821,98| 8,24E-03 8,29E-03 1,21E+02 9,92E+04 | 1.992,99 3,45E-02 5,43E-02 1,84E+01| 3,67E+04
8000 2 36,82 1,68E-04 1,70E-04 5,90E+03 2,17E+05 187,32 1,14E-03 1,10E-03 9,13E+02 | 1,71E+05
8000 1 821,98| 7,02E-03 6,85E-03 1,46E+02 1,20E+05| 1.980,74 2,82E-02 3,80E-02 2,63E+01| 5,21E+04
5000 2 36,82 1,13E-04 1,13E-04 8,88E+03 3,27E+05 188,01 7,14E-04 7,14E-04 1,40E+03| 2,63E+05
5000 1 821,98| 5,10E-03 4,44E-03 2,25E+02 1,85E+05| 1.915,21 1,89E-02 1,24E-02 8,05E+01| 1,54E+05
3000 2 36,82| 7,36E-05 7,36E-05 1,36E+04 5,00E+05 159,05 4,31E-04 4,35E-04 2,30E+03| 3,65E+05
3000 1 821,98| 3,76E-03 3,58E-03 2,79E+02 2,30E+05| 1.334,78 1,31E-02 1,86E-02 537E+01| 7,17E+04
1000 2 36,82| 3,04E-05 3,00E-05 3,33E+04 1,23E+06 124,97 1,47E-04 1,48E-04 6,75E+03 | 8,44E+05
1000 1 821,98| 3,52E-03 3,21E-03 3,11E+02 2,56E+05 952,84 1,78E-02 1,73E-02 5,78E+01| 5,51E+04
500 2 36,82 1,79E-05 1,77E-05 5,64E+04 2,08E+06 104,46 7,66E-05 7,57E-05 1,32E+04 | 1,38E+06
500 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
300 2 36,82 1,24E-05 1,25E-05 8,01E+04 2,95E+06 88,52 4,85E-05 4,89E-05 2,05E+04 | 1,81E+06
300 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
200 2 36,82| 9,52E-06 9,62E-06 1,04E+05 3,83E+06 76,53 3,48E-05 3,49E-05 2,86E+04 | 2,19E+06
200 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
100 2 36,82| 6,54E-06 6,59E-06 1,52E+05 5,59E+06 58,22 2,25E-05 2,27E-05 4,41E+04| 2,57E+06
100 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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Gelen Rezonans Tipi Etkilesim Serbest Carpigsma Tipi
Pozitronun | Kabuk ) Durdurma 1 | (Durdurma
Eneriisi | No | w(ev) OSY (cm) | OSY (cm) | 1/0SY (cm™) ( Giici) /p W (V) OSY (cm) | OSY (cm) | 1/0SY (cm™) ( Giici) /p
E (eV) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?/g) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?/g)
80 2 36,82 6,04E-06 6,08E-06 1,65E+05 6,06E+06 52,82| 2,10E-05 2,14E-05 4,68E+04 | 2,47E+06
80 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
50 2 36,82 6,25E-06 6,30E-06 1,59E+05 5,84E+06 42,69 | 2,69E-05 2,67E-05 3,75E+04 | 1,60E+06
50 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
37 2 36,82 3,76E-05 3,81E-05 2,62E+04 9,65E+05 36,91| 1,08E-03 1,06E-03 9,40E+02 | 3,47E+04
37 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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Tablo 4.6b Guanin i¢in Ortalama Serbest Yolun Tersi ve Kiitle Durdurma Giicii

E aroan At DG/p
(eV) carp (cm™) (MeVem?/g)
10000 16 3,23E+05 21,07
8000 16 3,85E+05 25,52
5000 16 5,82E+05 40,51
3000 16 8,97E+05 55,09
1000 16 2,25E+06 122,71
500 16 3,90E+06 193,66
300 16 5,63E+06 266,51
200 16 7,43E+06 337,20
100 16 1,10E+07 456,70
80 16 1,18E+07 477,68
50 16 1,10E+07 416,90
37 16 1,52E+06 56,01
1,0E408
GUANIN
1,0E407 [T

A (em?)

1,0E406 \

1,0E+05 T T T 1
10 100 1000 10000 100000

Pozitron Gelis Enerjisi E (eV)

Sekil 4.11 Guanin igin Ortalama Serbest Yolun Tersi
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Durdurma Giicii/p (MeVem?/g)

1000,00

100,00

10,00

1,00

T~
\\\ & T A I |
/ N
N
\\~\
\\‘
L \\\_
Ty
™
10 100 1000 10000

Pozitron Gelis Enerjisi E (eV)

100000

Sekil 4.12 Guanin i¢in Kiitle Durdurma Giicti




4.7. ADENIN (CsHsNs)

Tablo 4.7a Adenin icin benzetisim sonuglari
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Gelen Rezonans Tipi Etkilesim Serbest Carpigsma Tipi
e | Mo |wiey | OSYem | osvem Juosyemy | QU || osyem | osyem | wosy am | Qudie
E (eV) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?lg) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?lg)
10000 2 35,36 1,73E-04 1,75E-04 5,73E+03 2,03E+05 201,44 1,22E-03 1,23E-03 8,156E+02 | 1,64E+05
10000 1 814,69 7,29E-03 7,51E-03 1,33E+02 1,09E+05| 1.962,13 3,06E-02 4,00E-02 2,50E+01| 4,91E+04
8000 2 35,36 1,43E-04 1,46E-04 6,84E+03 2,42E+05 208,66 9,79E-04 1,00E-03 9,96E+02 | 2,08E+05
8000 1 814,69 6,21E-03 6,64E-03 1,51E+02 1,23E+05| 1.988,36 2,50E-02 1,89E-02 5,29E+01| 1,05E+05
5000 2 35,36 9,61E-05 9,68E-05 1,03E+04 3,65E+05 170,52 6,13E-04 6,12E-04 1,63E+03| 2,79E+05
5000 1 814,69 4,51E-03 3,85E-03 2,60E+02 2,12E+05| 1.878,05 1,68E-02 1,66E-02 6,02E+01| 1,13E+05
3000 2 35,36 6,28E-05 6,31E-05 1,59E+04 5,61E+05 160,98 3,70E-04 3,56E-04 2,81E+03| 4,53E+05
3000 1 814,69 3,32E-03 2,81E-03 3,56E+02 2,90E+05| 1.238,46 1,16E-02 8,96E-03 1,12E+02| 1,38E+05
1000 2 35,36 2,59E-05 2,59E-05 3,86E+04 1,36E+06 119,70 1,26E-04 1,26E-04 7,93E+03| 9,50E+05
1000 1 814,69 3,05E-03 3,60E-03 2,78E+02 2,26E+05 876,77 1,51E-02 2,24E-02 4,46E+01| 3,91E+04
500 2 35,36 1,52E-05 1,54E-05 6,50E+04 2,30E+06 103,24 6,55E-05 6,52E-05 1,53E+04| 1,58E+06
500 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
300 2 35,36 1,06E-05 1,06E-05 9,42E+04 3,33E+06 86,10 4,14E-05 4,12E-05 2,43E+04 | 2,09E+06
300 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
200 2 35,36 8,06E-06 8,06E-06 1,24E+05 4,39E+06 74,82 2,96E-05 3,01E-05 3,32E+04 | 2,49E+06
200 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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Gelen Rezonans Tipi Etkilesim Serbest Carpigsma Tipi

e | Mo |wevy | OSYEm) | 0SYem) |wosyamy | Gubie | osvem) | osvem | wosy @m | Quie
E (eV) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?/g) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?/g)
100 2 35,36 5,49E-06 5,47E-06 1,83E+05 6,47E+06 57,12 1,88E-05 1,91E-05 5,23E+04 | 2,99E+06
100 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
80 2 35,36 5,04E-06 5,08E-06 1,97E+05 6,96E+06 51,55 1,75E-05 1,72E-05 5,81E+04 | 3,00E+06
80 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
50 2 35,36 5,03E-06 5,02E-06 1,99E+05 7,04E+06 41,80 2,08E-05 2,08E-05 4,81E+04 | 2,01E+06
50 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
37 2 35,36 1,05E-05 1,06E-05 9,43E+04 3,34E+06 36,17 1,02E-04 1,01E-04 9,87E+03| 3,57E+05
37 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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Tablo 4.7b Adenin i¢in Ortalama Serbest Yolun Tersi ve Kiitle Durdurma Giicii

E aroan At DG/p
(eV) carp (cm™) (MeVem?/g)
10000 15 3,30E+05 2,15E+01
8000 15 3,96E+05 2,70E+01
5000 15 6,04E+05 3,87E+01
3000 15 9,43E+05 5,92E+01
1000 15 2,33E+06 1,21E+02
500 15 4,02E+06 1,94E+02
300 15 5,93E+06 2,71E+02
200 15 7,86E+06 3,44E+02
100 15 1,18E+07 4,73E+02
80 15 1,27E+07 4,98E+02
50 15 1,24E+07 4,53E+02
37 15 5,21E+06 1,85E+02
1,0E408
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1,0E+07 TN
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Sekil 4.13 Adenin igin Ortalama Serbest Yolun Tersi
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4.8. TIMIN (CsHgN,0,)

Tablo 4.8a Timin i¢in benzetisim sonuglari

65

Gelen Rezonans Tipi Etkilesim Serbest Carpisma Tipi
Bneni | Mo | w(evy | OSYEm) | 05viem) | wosy e | QU | ] osvem | osviem) | uosy ey | (Gude
E (eV) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetigsim) (eVem?/g) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?lg)
10000 2 36,61| 1,68E-04 1,68E-04 5,96E+03 2,18E+05 185,68 1,18E-03 1,17E-03 8,54E+02| 1,58E+05
10000 1 793,52 | 6,58E-03 5,27E-03 1,90E+02 151E+05| 2.743,50 2,77E-02 4,04E-02 2,48E+01| 6,79E+04
8000 2 36,61| 1,39E-04 1,40E-04 7,17E+03 2,62E+05 195,04 9,46E-04 9,27E-04 1,08E+03| 2,10E+05
8000 1 793,52 | b5,60E-03 5,17E-03 1,93E+02 1,53E+05| 2.372,68 2,27E-02 3,05E-02 3,27E+01| 7,77E+04
5000 2 36,61| 9,34E-05 9,34E-05 1,07E+04 3,92E+05 184,69 5,93E-04 6,03E-04 1,66E+03| 3,06E+05
5000 1 793,52 | 4,06E-03 4,57E-03 2,19E+02 1,74E+05| 1.629,92 1,52E-02 1,06E-02 9,46E+01| 1,54E+05
3000 2 36,61| 6,10E-05 6,03E-05 1,66E+04 6,07E+05 164,16 3,57E-04 3,52E-04 2,84E+03| 4,66E+05
3000 1 793,52 | 2,98E-03 2,79E-03 3,58E+02 2,84E+05| 1.345,33 1,04E-02 7,08E-03 1,41E+02| 1,90E+05
1000 2 36,61| 2,52E-05 2,53E-05 3,95E+04 1,45E+06 128,15 1,22E-04 1,26E-04 7,96E+03| 1,02E+06
1000 1 793,52 | 2,60E-03 3,69E-03 2,71E+02 2,15E+05 908,09 1,24E-02 7,36E-03 1,36E+02| 1,23E+05
500 2 36,61| 1,49E-05 1,49E-05 6,72E+04 2,46E+06 103,88 6,35E-05 6,56E-05 1,52E+04| 1,58E+06
500 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
300 2 36,61| 1,03E-05 1,03E-05 9,75E+04 3,57E+06 88,03 4,02E-05 4,07E-05 2,46E+04| 2,16E+06
300 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
200 2 36,61| 7,88E-06 7,82E-06 1,28E+05 4,68E+06 75,62 2,88E-05 2,86E-05 3,49E+04 | 2,64E+06
200 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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Gelen Rezonans Tipi Etkilesim Serbest Carpisma Tipi

Ere | No | weyy |OSY ()| OSY@m | wosy e | QU | osviem | osvem | sosy ey | (Quge
E (eV) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?/g) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?/g)
100 2 36,61| 5,41E-06 5,43E-06 1,84E+05| 6,74E+06 58,05| 1,86E-05 1,86E-05 5,38E+04 3,12E+06
100 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
80 2 36,61| 4,99E-06 5,04E-06 1,98E+05| 7,26E+06 52,88 | 1,74E-05 1,73E-05 5,78E+04 3,06E+06
80 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
50 2 36,61| 5,14E-06 5,14E-06 1,95E+05| 7,13E+06 42,59 | 2,20E-05 2,23E-05 4,49E+04 1,91E+06
50 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
37 2 36,61| 2,13E-05 2,11E-05 4,75E+04 1,74E+06 36,81 | 4,18E-04 4,26E-04 2,35E+03 8,64E+04
37 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0




67

Tablo 4.8b Timin i¢in Ortalama Serbest Yolun Tersi ve Kiitle Durdurma Giici

E . At DG/p
(eV) carpa (cm™) (MeVem?/g)
10000 15 3,31E+05 22,01
8000 15 4,00E+05 26,86
5000 15 5,99E+05 39,42
3000 15 9,41E+05 60,04
1000 15 2,29E+06 124,57
500 15 3,96E+06 194,16
300 15 5,86E+06 275,24
200 15 7,82E+06 351,57
100 15 1,14E+07 473,55
80 15 1,23E+07 495,24
50 15 1,15E+07 433,70
37 15 2,39E+06 87,55
1,0E408
TIMIN
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Sekil 4.15 Timin i¢in Ortalama Serbest Yolun Tersi
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4.9. SITOZIN (CsHsN30O)

Tablo 4.9a Sitozin i¢in benzetisim sonuglari
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Gelen Rezonans Tipi Etkilesim Serbest Carpisma Tipi

G| W iy | 057 | osviem Loy ey Q| oy e | osveny |yosy ey | Grdme
E (eV) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetigim) (eVem?/g) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetigim) (eVem?/g)
10000 2 36,13| 1,46E-04 1,48E-04 6,78E+03 2,45E+05 190,87 1,03E-03 1,05E-03 9,49E+02 1,81E+05
10000 1 809,99| 5,95E-03 6,84E-03 1,46E+02 1,18E+05 2.204,33 2,50E-02 2,82E-02 3,54E+01 7,81E+04
8000 2 36,13| 1,21E-04 1,21E-04 8,25E+03 2,98E+05 207,65 8,22E-04 8,07E-04 1,24E+03 2,57E+05
8000 1 809,99| 5,06E-03 4,59E-03 2,18E+02 1,76E+05 1.816,65 2,04E-02 1,45E-02 6,89E+01 1,25E+05
5000 2 36,13| 8,10E-05 8,03E-05 1,25E+04 4,50E+05 181,95 5,15E-04 5,12E-04 1,95E+03 3,56E+05
5000 1 809,99| 3,68E-03 3,83E-03 2,61E+02 2,11E+05 1.884,97 1,37E-02 1,51E-02 6,62E+01 1,25E+05
3000 2 36,13| 5,29E-05 5,32E-05 1,88E+04 6,79E+05 156,06 3,11E-04 3,14E-04 3,19E+03 4,98E+05
3000 1 809,99 2,70E-03 2,23E-03 4,48E+02 3,63E+05 1.413,90 9,43E-03 7,98E-03 1,25E+02 1,77E+05
1000 2 36,13| 2,18E-05 2,19E-05 4,58E+04 1,65E+06 126,60 1,06E-04 1,06E-04 9,48E+03 1,20E+06
1000 1 809,99| 2,46E-03 3,38E-03 2,96E+02 2,39E+05 864,67 1,21E-02 1,11E-02 9,01E+01 7,79E+04
500 2 36,13| 1,29E-05 1,28E-05 7,81E+04 2,82E+06 101,45 5,51E-05 5,53E-05 1,81E+04 1,84E+06
500 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
300 2 36,13| 8,92E-06 8,94E-06 1,12E+05 4,04E+06 87,31 3,49E-05 3,56E-05 2,81E+04 2,45E+06
300 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
200 2 36,13| 6,82E-06 6,86E-06 1,46E+05 5,27E+06 75,83 2,50E-05 2,50E-05 4,00E+04 3,03E+06
200 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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Gelen Rezonans Tipi Etkilesim Serbest Carpisma Tipi

Eren | Mo | wiey | OSY(em | 0svem) wosy emy| Gubie | | osyem) | osviem |wosy @my| (Qude
E (eV) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?/g) (Kuramsal) | (Benzetisim) | (Benzetisim) (eVem?/g)
100 2 36,13| 4,67E-06 4,69E-06 2,13E+05 7,70E+06 57,69 1,60E-05 1,58E-05 6,33E+04 3,65E+06
100 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
80 2 36,13| 4,30E-06 4,26E-06 2,35E+05 8,49E+06 52,38 1,49E-05 1,49E-05 6,72E+04 3,52E+06
80 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
50 2 36,13| 4,37E-06 4,37E-06 2,29E+05 8,27E+06 42,36 1,84E-05 1,83E-05 5,47E+04 2,32E+06
50 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
37 2 36,13| 1,23E-05 1,23E-05 8,16E+04 2,95E+06 36,55 1,61E-04 1,65E-04 6,07E+03 2,22E+05
37 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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Tablo 4.9b Sitozin i¢in Ortalama Serbest Yolun Tersi ve Kiitle Durdurma Giicii

E . At DG/p
(eV) carpa (cm™) (MeVem?/g)
10000 13 3,27E+05 21,03
8000 13 4,03E+05 28,15
5000 13 6,10E+05 39,22
3000 13 9,32E+05 58,05
1000 13 2,33E+06 124,91
500 13 4,04E+06 195,69
300 13 5,88E+06 272,63
200 13 7,80E+06 348,58
100 13 1,16E+07 476,66
80 13 1,27E+07 504,27
50 13 1,19E+07 444 88
37 13 3,68E+06 133,15
1,0E408
SITOZIN
1,0E407 /f\

A (em?)

1,0E406 \

1,0E+05

10 100 1000 10000 100000
Pozitron Gelis Enerjisi E (eV)

Sekil 4.17 Sitozin i¢in Ortalama Serbest Yolun Tersi
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